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РЕФЕРАТ 
 
Загальний обсяг сторінок – 117, таблиць – 19, рисунків – 60, додатків – 3, 
джерел – 80. 
У магістерській дисертації представлено літературний огляд сучасних 
методів синтезу бензазепінонів та дослідження їх біологічної активності. 
Запропоновано синтез бензо- та нафтоазепінонів із відповідних амідів 
стирилоцтових кислот реакцією внутрішньо молекулярної циклізації під дією 
поліфосфорної кислоти та сульфенілхлоридів, а також приведені продукти 
конкуруючих напрямків циклізації. Для вперше отриманих сполук наведено їх 
фізико-хімічні характеристики.  Описано методики синтезу вихідних 
стирилацетамідів із комерційно доступних речовин  та розглянуто 
альтернативні методи синтезу. Проведено дослідження антимікотичної 
активності  отриманих азепінонів. 
Ключові слова: азепінони, протигрибкові засоби, внутрішньо 
молекулярна циклізація. 
 
ABSTRACT 
 
Total pages – 117, tables – 19, figures – 60, applications – 3, sources – 80. 
The master's thesis presents a literary review of modern methods of synthesis 
of benzazepinones and the study of their biological activity. The synthesis of benzo- 
and naphthoazepinones from the corresponding amides of styrylacetic acids is 
proposed by the reaction of intramolecular cyclization under the action of 
polyphosphoric acid and sulfenyl chlorides, as well as the products of competing 
cyclization directions. For the first compounds obtained, their physicochemical 
characteristics are shown. Methods for the synthesis of starting styrylacetamides from 
commercially available substances are described and alternative synthesis methods 
are considered. The antimycotic activity of the obtained azepinones was studied. 
Keywords: azepinones, antifungal agents, intramolecular cyclization. 
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ВСТУП 
 
Серед величезного масиву біоактивних гетероциклічних сполук вагоме 
місце посідають бензазепінові структури. Описані в літературі методи їх 
синтезу є багатостадійними і, зазвичай, ґрунтуються на низці послідовних 
реакцій ациклічних та карбоциклічних сполук. Нещодавно в нашій лабораторії 
був розроблений ефективний метод одержання похідних бензазепінонів, який 
базується на використанні реакції електрофільної внутрішньомолекулярної 
циклізації (ЕВЦ), і являється вагомим доповненням до наявних підходів  їх 
отримання [1]. 
Метою роботи є одержання нових похідних азепінонів, як перспективних 
антимікотичних сполук. 
Для досягнення поставленої мети сформульовано наступні завдання: 
 аналіз науково-технічної літератури, присвячений різним методам 
одержання азепінонів; 
 синтез вихідних сполук, необхідних для проведення реакції 
циклізації з утворенням необхідної структури бензазепінів; 
 оптимізація умов реакції циклізації з утворенням азепінового ядра; 
 дослідження антимікотичних властивостей одержаних сполук. 
Об’єктом дослідження є умови внутрішньо молекулярної циклізації 
амідів з використанням поліфосфорної кислоти та арилсульфенілхлоридів у 
якості електрофільних циклізуючих агентів. 
Предметом дослідження є розробка нового методу синтезу азепінонів із 
застосуванням реакції внутрішньо молекулярної циклізації за допомогою таких 
електрофільних циклізуючих агентів, як поліфосфорна кислота та 
арилсульфенілхлориди, дослідження біологічної активності отриманих сполук. 
Методи дослідження. В процесі виконання роботи використані 
теоретичні та експериментальні методи, зокрема спектроскопія ядерно-
магнітного резонансу (ЯМР), метод рентгено-структурного аналізу (РСА), 
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спектроскопія в інфра-червноій області (ІЧ-спектроскопія), хроматомасс-
спектроскопія. 
Наукова новизна. Синтезовано нові похідні бензо- та нафтоазепінонів, 
встановлено напрямки перебігу реакції циклізації та структуру отриманих 
продуктів. Досліджено антимікотичні властивості одержаних сполук. 
Апробація роботи магістерської дисертації була представлена на трьох 
наукових конференціях. 
Публікації. 
1. Данилюк, І.Ю.; Васькевич, Р.І.; Васькевич, А.І.; Суйков, С.Ю.; 
Зародюк, А.В.; Мельник, Д.О.; Вовк, М.В. Циклосульфенілювання N-(3-
метоксифеніл- та нафтил)амідів стирилоцтових кислот. Укр. хим. журн. 2016, 
82 (12), 94-103. 
2. Данилюк, І.Ю.; Васькевич, Р.І.; Васькевич, А.І.; Зародюк, А.В.; 
Мельник, Д.О.; Оковитий, С.І.; Вовк, М.В. Протон-ініційована циклізація N-(3-
метоксифеніл- та нафтил)амідів стирилоцтових кислот. Укр. хим. журн. 2017, 
83 (10), 80-89. 
Практичне застосування одержаних результатів полягає в розширенні 
синтетичних меж внутрішньомолекулярної електрофільної циклізації, 
одержанні нових засобів з протигрибковими властивостями. Дане дослідження 
може бути використане як підґрунтя для нових наукових досліджень. 
Структура і обсяг роботи. Магістерська дисертація складається зі 
вступу, 6 розділів та висновків. Загальний обсяг роботи  сторінок; з них  – 
рисунки з текстом,  таблиць за текстом; список використаних джерел із  
найменувань. 
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РОЗДІЛ 1. ЛІТЕРАТУРНИЙ ОГЛЯД 
 
Бензазепіни являють собою важливі біологічні гетероциклічні сполуки, в 
структурі яких бензольне ядро конденсоване з азепіновим кільцем. В 
залежності від того, по якій грані азепіну йде з’єднання з бензольним кільцем, 
розрізняють бензо[b]азепіни I, бензо[c]азепіни II та бензо[d]азепіни III (рис. 
1.1.). 
 
Рис. 1.1. Структура бензазепінів. 
Огляд літературних джерел засвідчує, що похідні бензазепінів були 
відомі ще з початку ХХ століття [2]. Зокрема, бензазепіновий каркас є 
основною складовою структури алкалоїдів Bulgaramine, Cephalotaxine, 
Lycoremine, Narwedine [3]. 
Роботи, зроблені вченими за останні двадцять років показали, що деякі 
похідні, а саме 5-гідрокси-N-ароїлзаміщені бензазепіни є антагоністами 
рецепторів вазопресину і перспективними сполуками для лікування серцево-
судинних захворювань [4]. Наприклад, представники цієї групи сполук – 
препарат «толваптан» із 2009 р. використовується для лікування гіпонатріємії 
[5]. 
Важливим синтетичним антигіпертензивним препаратом, що містить 
бензазепіновий фрагмент у структурі молекули, є «бензаперил», який 
відноситься до групи інгібіторів ангіотензинконвертуючого фермента (АПФ) 
[6]. 
Серед 1-карбамоїлметил-5-гідрокситетрагідробензазепін-2-онів виявлені 
нові селективні антагоністи αvβ3 інтегріну, які можуть знайти застосування при 
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лікуванні ревматичних артритів, діабетичної ретинопатії, остеопорозу та 
гострої ниркової недостатності [7]. 
Також, серед похідних бензазепінів знайдені речовини, що мають 
виражену антибактеріальну активність [8-14], є блокаторами натрієвих каналів 
[15], а також виступають у ролі антитромботичних агентів [6]. Слід також 
зазначити, що похідні бензазепінів сьогодні досліджуються в якості 
потенційних засобів для лікування шизофренії [16]. 
Саме таке різноманіття спектру біологічної активності бензазепінів 
привертає увагу дослідників до цих структур та стимулює розробку нових 
підходів  до їх синтезу ,а також проведення біологічного скринінгу цих сполук 
як потенційних лікарських засобів. Основну увагу хіміків привертає саме 
вдосконалення існуючих та розробка нових методів синтезу цих біциклічних 
сполук.  
По хімії бензазепінів наявні літературні огляди, перший з яких був 
опублікований у 1974 р [17], його оновлена версія вийшла у 2000 р [2] та огляд 
по синтезу алкалоїдів, що містять бензо[d]азепіновий фрагмент у своїй 
структурі [3].  
Виходячи з вищевказаного, дослідження синтезу похідних бензазепінів є 
актуальною на сьогоднішній день проблемою, та видавалося доцільним 
проаналізувати, систематизувати та узагальнити літературні джерела стосовно 
методів синтезу та біологічної активності по роботам, що вийшли за останні 
роки, починаючи з 2000 р. 
Після огляду літературних джерел можна виділити шість типів реакцій 
утворення бензазепінових циклів: 
1. Реакції з утворенням C-N зв’язку; 
2. Реакції з утворенням С-С зв’язку; 
3. Перегрупування Бекмана; 
4. Перегрупування Шмідта; 
5. Розширення кільця 
6. Інші методи 
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Вищевказані антимікробні властивості мають дуже широкий спектр дії як 
проти грам позитивних і грам негативних бактерій, так і проти грибів, тому ці 
сполуки було доцільно використати в якості потенційних антибактеріальних  та 
антимікотичних компонентів косметичних продуктів. 
 
1.1. Способи синтезу 1-бензазепінів через утворення C-N зв’язку 
 
Для отримання семичленних бензолактанів дуже часто застосовуються 
каталітичні реакції циклізації аміноспиртів 1.1. Група дослідників [18, 19] 
показала нову ефективну для даного типу реакцій каталітичну систему, що 
складається з комплексу Cp*Rh2+ (Ср – пентаметилциклопентадієніл), що 
забезпечує гарні виходи продукту 1.2. Також, була представлена інша система – 
Cp*Ir
2+
 в толуолі, якою можна замінити систему Cp*Rh2+ в ацетоні, але з дещо 
меншими виходами (рис. 1.2.). 
 
Рис. 1.2. Синтез азепінонів із застосуванням іридієвих та родієвих 
каталізаторів. 
Окрім каталізаторів з рутенієм та іридієм, в літературних джерелах 
описані реакції утворення 1-бензазепінів 1.3 за допомогою нікелевих 
каталізаторів [20], що являють собою комплекси Ni з 2,2’-біпіридином (bpy) або 
N,N’-біс(2,6-диізопропілфеніл)дигідроімідазол-2-іліденом (SIPr) та в 
присутності основи t-BuONa (рис. 1.3.). 
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 Рис. 1.3. Синтез азепінів із застосуванням нікелевих каталізаторів. 
А для одержання N-арилзаміщених бензазепінів 1.6 (рис. 1.4.) доцільно 
використовувати SIPr-ліганд, основи t-BuONa у присутності невеликих 
кількостей Pd(OAc)2 [21]. 
 
 Рис. 1.4. Синтез азепінів із застосуванням паладієвих каталізаторів. 
Також, існує інформація щодо синтезу бензазепінів, зокрема, продуктів 
метаболізму мозаваптану [22], за допомогою реакції Міцунобу, яка перебігає у 
м’яких умовах в тетрагудрофурані за допомогою діетилазодикарбоксилату та 
трифенілфосфіну (рис. 1.5.). 
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Рис. 1.5. Синтез азепінів із застосуванням діетил азодикарбоксилату та 
трифенілфосфіну. 
У невеликих кількостях бензазепінони 1.12 (рис. 1.6.) утворюються як 
один з побічних продуктів у синтезі з 2-аліланілінів 1.9 із синтез-газом (СО та 
Н2 у співвідношенні 1:1) в умовах паладій-каталізованої реакції у таких 
рідинах, як біс(трифлуорометилсульфоніл)імід 1-бутил-3-метилімідазолію 
(BMIM-NTf2) та гексафлуорофосфат 1-бутил-3-метилімідазолію (BMIM-NPF6) 
на ряду з гідрованими індолонами 1.10 та хінолонами 1.11 які є основним 
продуктом реакції [23]. 
 
 Рис. 1.6. Синтез азепінонів із застосуванням паладієвих каталізаторів. 
Серед родієвих каталізаторів (рис. 1.7.) зазначались іонні діамінові 
комплекси, що каналізують гідроамінометилювання 2-аліланілінів 1.13 з 
початковою стадією гідроформілювання з наступним амінуванням, яке з 
невеликим виходом забезпечує одержання 2,3,4,5-1Н-1-бензазепінів 1.15 [24]. 
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 Рис. 1.7. Синтез азепінонів із застосування родієвих комплексів. 
Одним з ефективних методів був синтез із поліфункціоналізованого 
аніліну 1.17 при дії PhCO2H в толуені протягом 16 годин (рис. 1.8.), що 
призводить до високого виходу основного продукту бензо[b]азепіну 1.18 – 80% 
[25]. 
 
 Рис. 1.8. Синтез бензазепінонів із застосуванням бензойної кислоти. 
Як зазначається в статті [26] при реакції 2-оксиіндолу 1.20 з халконом 
1.19 в умовах кислого каталізу утворюється о-амінодикетон 1.21, який легко 
циклізується до бензазепіну 1.22 (рис. 1.9.). 
15 
 
 
 
 
Рис. 1.9. Синтез азепінонів із застосуванням карбонату калію. 
Інший спосіб синтезу був запропонований японськими дослідниками [27], 
який являє собою циклізацію N-метокси-4-фенілбутанаміду 1.23 за допомогою 
йодобензолу та калій пероксимоносульфату і призводить до відповідного N-
метоксибензолактаму 1.24, щоправда, з невеликим виходом (рис 1.10). 
 
Рис. 1.10. Синтез азепінонів із застосуванням йодобензолу та калій 
пероксимоносульфату. 
Наступним методом є тристадійний синтез [28] з застосуванням естерів 
антранілової кислоти 1.25 з утворенням відповідних бензолактамів 1.28. Цей 
синтез складається з стадії ацилування, конденсації Дікмана та 
декарбоксилування (рис 1.11.). 
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Рис. 1.11. Синтез азепінонів із застосуванням трет-бутилату калію. 
В іншій статті [7] було зазначено, що цей самий підхід був використаний 
для одержання каркасу етрагідробезазепінів 1.30 (рис .1.12.), що дало змогу 
розглядати його як ефективний метод синтезу нових антагоністів інтегріну αvβ3. 
 
 Рис. 1.12. Синтез азепінонів за допомогою гідриду натрію. 
За допомогою йонів нітренію [29], що утворюються при взаємодії N-
ациламінофталіміду 1.31 із фенілйоденієвими похідними PIFA та HFIP 
відбувається реакція внутрішньо молекулярної циклізації з утворенням 
бензазепінів 1.32 з високим виходом (рис .1.13). 
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Рис .1.13. Синтез азепінонів із застосуванням фенілйоденієвих похідних. 
Авторами праці [30] було зроблено повідомлення про синтез 1,2-дифеніл-
4,5-дигідро-1Н-бензо[b]азепін-2(3Н)-ону 1.38 за допомогою реакції лініювання 
о-бензиланіліну 1.33 з подальшою дією (-)-пахікарпіну та метилового естеру 
коричної кислоти 1.35 і наступною циклізацією проміжної сполуки 1.37 (рис. 
1.14.). 
 
Рис. 1.14. Синтез азепінонів за допомогою реакції лініювання. 
Вихід в даній реакції є також дуже високим. 
 
1.2. Варіанти конструювання 1-бензазепінів через утворення С-С зв’язку 
 
Одним з зазначених у літературі методів був синтез 1-етил-2,3-
бензазепін-7-ону 1.41 в умовах внутрішньомолекулярної реакції Фріделя-
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Крафтса [31]. Вихідною сполукою для даної реакції є N-етиланілін 1.40, який 
після взаємодії з хлорангідридом алкілується в ортоположення (рис. 1.15.). 
 
Рис. 1.15. Синтез азепінонів в умовах нутрішньо молекулярної реакції 
Фріделя-Крафтса. 
Збільшити регіоселективність утворення бензазепінів 1.43 можна 
використовуючи внутрішньомолекулярну реакцію Хека [32]. Її перебіг 
залежить від багатьох чинників: структури каталізатору та субстрату, 
каталітичних умов (рис. 1.16.). 
 
Рис. 1.16. Синтез бензазепінонів із застосуванням внутрішньо-
молекулярної реакції Хека. 
В другій статті [33] авторами було зазначено, що радикальна циклізація 
йод ацетамідів 1.44 призводить до утворення продуктів екзо- 1.45 та ендо-
циклізацій 1.46. В якості каталізатора використовуються кислоти Льюїса. Але 
даний метод має низьку регіоселективність відносно бензазепіну (рис. 1.17.). 
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Рис. 1.17. Синтез азепінонів із використанням кислот Льюїса. 
Інший цікавий метод синтезу бензазепінонів 1.48, що базується на реакції 
метатезису, був запропонований Хойтом та співробітниками [6]. Вихідна 
сполука N-(2-вінілфеніл)бут-3-енамід 1.47 циклізується при наявності 
каталізаторів Граббса ІІ або Ховейда, структура яких наведена нижче (рис. 
1.18.). 
 
Рис. 1.18. Синтез бензазепінонів із застосуванням каталізаторів Граббса ІІ 
або Ховейда. 
Пізніше був запропонований синтез [34] на основі каталізатора Ховейда-
Граббса ІІ (рис. 1.19) шляхом єн-інового метатезису (взаємодія алкен-алкін), що 
призводить до утворення похідних бензазепінів 1.50. 
 
 Рис .1.19. Синтез азепінів за дії каталізатору Ховейда-Граббса ІІ. 
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Також, є інший зручний метод синтезу N-незаміщеного бензазепіну 1.54 
із N-ацетоксианіліду 1.51, який в умовах радикальної реакції піддавали 
послідовному алкілуванню, циклізації та гемолітичному розщепленню зв’язку 
N-O (рис .1.20.), про що зазначали автори статті [35]. 
 
 Рис. 1.20. Синтез азепінонів в умовах радикальної реакції. 
Вихід в даній реакції є доволі непоганим – на першій стадії 59% і на 
другій стадії 79%. 
Утворення бензо[d]азепінового кільця (рис .1.21.) можна досягти за 
допомогою багатостадійного перетворення похідних антранілової кислоти 1.55, 
де естерну функціональну группу було перетворено у вітрильну 1.58. Її 
взаємодія з гідридом натрію в бензолі призводить до утворення 5-аміно-8-
хлоро-1-тозил-2,3-дигідро-1Н-[1]-бензазепін-4-карбонітрилу 1.59 [36]. 
 
Рис. 1.21. Синтез азепінів із похідних антранілової кислоти. 
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Остання стадія проходить з високим виходом – 56%. 
 
1.3. Реакції розширення функціональних гідрованих нафталінів   
 
Реакція перегрупування Бекмана являється досить потужним 
інструментом органічного синтезу для отримання амідів і лактамів із оксимів і, 
як правило, потребує надлишку або ж стехіометричної кількості сильних 
кислот, таких як H2SO4 або H3PO4, які зазвичай призводять до утворення 
побічних продуктів реакції [37, 38]. В зв’язку з вищевказаним було 
запропоновано пару покращених методів, в яких використовуються 
модифіковані реагенти [39-42] або кислоти, нанесені на тверді носії [43-46]. 
Також, виявились ефективними і інші реагенти, такі як кислоти Льюїса, що 
запобігають проходженню побічних реакцій, наприклад, фрагментації, 
зменшення кільця та ароматизації.  
Одним із таких зручних методів синтезу бензазепіну 1.2  є метод з 
використанням перегрупування Бекмана кетооксиму 1.60 в м’яких умовах за 
наявності у реакційному середовищі ціанурхлориду розчиненого в ДМФА за 
кімнатної температури (рис. 1.22.), що був запропонований групою італійських 
вчених [47]. Застосування системи каталізаторів InBr3/AgOTf в киплячому 
ацетонітрилі, також дало досить гарні результати регіоселективного синтезу 
бензолактамів 1.2 [48]. 
 
Рис. 1.22. Синтез азепінонів із використанням перегрупування бекмана. 
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Учені [49] зазначають у своїй роботі селективний метод синтезу 
бензазепінів 1.62 шляхом відновлюваного перегрупування 
триізопропілсилільованих оксимів 1.61 за наявності BF3·OEt2 та комплексу 
боран-диметилсульфіду (DMS) (рис. 1.23.). Даний метод має високий вихід.  
 
 Рис. 1.23. Синтез азепінів шляхом відновлювального перегрупування. 
Досить цікавим методом являється перетворення кетооксиму 1.60, що 
каталізується пропілфосфоновим ангідридом 1.64, в 5-метил-4,5-дигідро-1H-
бензо[b]азепін- 2(3Н)-он 1.65 (рис. 1.24.), через високий вихід продукту і 
легкість його виділення із реакційної суміші [50]. 
 
 Рис. 1.24. Синтез азепінонів із застосуванням пропілфосфонового 
ангідриду. 
Зазначені раніше недоліки синтезу із застосуванням перегрупування 
Бекмана також являються типовими і при застосуванні перегрупування Шмідта. 
Відповідно до опублікованих результатів [51-54], бензолактами 1.67 були 
отримані за допомогою перегрупування Шмідта кетонів 1.66 із низбкими 
виходами (до 42%) (рис. 1.25.). Покращення виходів цієї реакції за допомогою 
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додаванням двох еквівалентів азиду натрію призвела до підвищення виходу 
цільових продуктів до 75-87% [55]. 
 
 Рис. 1.25. Синтез азепінонів із застосуванням перегрупування Шмідта. 
Автори іншої праці [56] пропонують простий та ефективний підхід до 
отримання лактамів 1.2, використовуючи перегрупування Шмідта (рис. 1.26.) за 
наявності безводного FeCl3 та триметилсілілазиду у м'яких умовах. Дана 
особливість значно скоротила час реакції у порівнянні з часом за використання 
азиду натрію.  
 
 Рис. 1.26. Синтез азепінонів за наявності безводного FeCl3 та 
триметилсілілазиду у м'яких умовах. 
Автори [57] зазначають, що гарним реагентом для одержання 
бенз[b]азепінів 1.70, шляхом реакції розширення циклу оксимів 1.69, виявилась 
система AlHCl2 (LiAlH4 : AlCl3 у співвідношенні 1 : 3) в 
циклопентилметиловому етері (СРМЕ) (рис.1.27). 
 
 Рис. 1.27. Синтез азепінонів із застосуванням реакції розширення циклу 
24 
 
 
 
Реакція розширення кільця оксимів бензоанельованого циклу гексаналю 
1.15 з утворення бензазепінів (рис. 1.28.), також може проходити при 
відновленні оксимної групи сполуки 1.63 за допомогою такого реагенту ,як 
натрій ціаноборогідрид, до гідроксил амінної групи (сполука 1.71) та подальшої 
реакції її з диізобутилалюміній гідридом (DIBAH) [57-59]. 
 
 Рис. 1.28. Синтез бензазепінів при відновленні оксидної группи. 
Даний синтез проходить у дві стадії, кожна з яких має високий вихід. 
 
1.4. Інші методи синтезу  
 
Автори у статті [61], вказують про варіант реакції каталітичного 
розширення циклобутанового кільця арилазидів 1.72 застосовуючи Rh2(esp)2 
(рис. 1.29.), що призводить до утворення бензазепінонів 1.74 через проміжні 
інтермедіати N-арилнітрену родію 1.73 з високими виходами.  
 
Рис. 1.29. Синтез бензазепінів із застосуванням розширення 
циклобутанового кільця. 
 Одержання з ортогонально захищеними аміногрупами бензазепіну 1.80 
включає такі стадії, як відновлювальне амінування L- або D-N-Boc-o- 
амінометилфенілаланіну 1.78 та L- або D-Fmoc-Moc-альдегіду 1.77, із 
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застосуванням NaBH(OAc)3 (рис.1.30.), що призводить до утворення 
проміжного продукту 1.78, який циклізували за допомогою 2-(1Н-бензотриазол-
1-іл)-1,1,3,3- тетраметилурану тетрафторборату (TBTU) [62]. 
 
Рис. 1.30. Одержання бензазепінів із ортогонально захищеними 
аміногрупами. 
 
1.5. Біологічні властивості 1-бензазепінів   
 
Авторами у статті [9] зазначається перелік синтезованих похідних 
азепінонів, для яких було проведено випробування біологічної активності 
протии грибків та бактерій (рис .1.31.). Речовина 1.81 показала результати 
схожі і з результатами антибакетріального впливу хлорамфеніколу на 
широкому спектрі біктерій (E. coli, P. hauseri, P. aeruginosa, K. pneumonia, M. 
luteus), а сполука 1.82 має навіть вищу дію проти грибів роду C. albicans та S. 
cerevisiae ніж флюконазол. 
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 Рис. 1.31. Представники дибензазепінів із антибактеріальними та 
антимікотичними властивостями. 
Автори [10] вказують на значну антимікотичну дію сполуки 1.83 проти F. 
Solani та A. Flavus (рис .1.32.). 
 
Рис. 1.32. Представник бензазепінів із вираженими антимікотичними 
властивостями. 
Також, бензазепіновий фрагмент входить до складу структур 1.84 та 1.85 
у яких авторами [11] було виявлено не тільки значний антибактеріальний та 
антимікотичний вплив, але й антиоксидантні властивості сполук, про що 
говориться у статті (рис .1.33.). 
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 Рис. 1.33. Представники дибензоазепінів з вираженими 
антибактеріальними та антиоксидантними сполуками. 
У статті [12] приводиться вплив сполук типу 1.86 на такі мікроорганізми, 
як S. Aureus, B. subtilis, E. coli, E. cloacae порівняно до впливу стрептоміцину та 
тетрацикліну (рис 1.34.). 
 
Рис. 1.34. Представник бензазепінонів із антибактеріальними 
властивостями. 
Авторами [13] було встановлено антимікотичну дію сполук типу 1.87 
проти таких грибкових мікроорганізмів, як Candida Albicans та Aspergillus 
Fumigati та антибактеріальну дію проти таких мікроорганізмів, як K. 
pneumoniae, E. coli, S. fecalis, S. Aureus (рис 1.35.). 
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 Рис. 1.35. Представник дибензазепінонів із антибактеріальними та 
антимікотичними властивостями. 
Також авторами [13] було встановлено високу антибактеріальну дію 
сполуки 1.88 проти бактерій K. pneumonia (Рис. 1.36). 
 
 Рис. 1.36. Представник дибензазепінонів із високою антибактеріальною 
дією проти K. pneumonia. 
Сполуки, похідні 2,3,4,5-тетрагідро-1Н-1-бензазепінів являються 
потенційними біоактивними речовинами, а також потенційними скафолдами 
для дизайну сполук із певною фармакологічною активністю. Наприклад, 
структурною складовою препарату беназеприл є фрагмент 1-бензазепін-2-ону 
1.89 (рис .1.37). Цей препарат використовують при лікуванні гіпертонічних 
захворювань. Також, структурний фрагмент 1-бензазепін-2-ону входить до 
складу антитромботичного агенту CVS-1778 1.90, блокаторів кальцієвих 
каналів L- типу (Cav1.2), анальгетиків [6] та модуляторів γ-секретази 1.91 [63]. 
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Рис. 1.39. Представники бензазепінів із вираженою фармакологічною 
дією. 
Також структури, що є похідними 2,3,4,5-тетрагідро-1Н-бензазепіну, є 
складовими компонентами препаратів, що виступають в ролі антагоністів 
рецепторів вазопресину V2 – мозаваптану 1.92 та толваптану 1.93 [22].  
 
 Рис. 1.40. Представники бензазепінів, що являються антагоністами 
рецепторів вазопресину та ін. 
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 Також існує інформація, що похідні бензо[b]азепінів можуть являтись 
інгібіторами 5-ліпоксигенази 1.94 (рис. 1.41.) та кальцієвих каналів N-типу 1.95 
[34].  
 
 Рис. 1.41. Представники бензазепінів, що виявляють інгібуючу дію на 
ферменти та кальцієвих каналів. 
Слід візначити також і групу дослідників із США, що на основі 
бензазепінонів розробили структурно новий тип блокаторів натрієвих каналів. 
Наприклад, один із представників цих структур 1.96 (рис .1.42.) виявився 
ефективним при пероральному застосуванні у щурів з невропатичним болем 
[7].  
 
Рис. 1.42. Представник бензазепінів – блокатор натрієвих каналів. 
Деякі представники похідних N-сульфонілбензазепінів 1.97 мають 
встановлену високу анти-ВІЛ-активність [64]. Також до властивостей похідних 
1-бензазепінів входить можливість інгібування білка PLK1. Наприклад, 
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піримідоанельований бензазепін 1.98 (рис. 1.43.) приводить до регресії росту 
пухлин товстої кишки людини (НТ29) [28]. 
 
 Рис. 1.43. Представники бензазепінів із встановленою анти-ВІЛ 
активністю. 
З огляду на вищесказане, синтез бензазепінів може мати як застосування 
у якості антибактеріальних властивостей, так і інше застосування для 
фармацевтичних препаратів у вигляді активного інгрідіенту препарату. 
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РОЗДІЛ 2. СИНТЕЗ ВИХІДНИХ РЕЧОВИН 
Після того, як було встановлено перспективні для дослідження субстрати, 
необхідно було розробити методи їх синтезу із доступних вихідних речовин 
(рис .2.1.).  
 
 Рис. 2.1. Схема ретросинтетичного аналізу цільових бензазепінонів. 
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Після проведення ретросинтетичного аналізу були обрані вихідні 
сполуки, з яких починатиметься синтез, а саме  заміщені по ароматичному ядру 
бензальдегіди.  
Дослідниками нашої лабораторії у попередніх роботах [1] було виявлено, 
що для амідів стирилоцтових кислот крім традиційних напрямків 
електрофільної циклізації за участю атомів кисню та азоту амідної групи 
реалізується також напрямок замикання кільця на ароматичний атом вуглецю 
амідної групи, що приводить до отримання бензазепінонів (рис. 2.2). Такий 
напрямок циклізації характерний для активованого додатковими 
електронодонорними замісниками N-арильного фрагменту. Тому, щоб 
селективно отримувати бензазепінони, за рахунок модифікації амідного 
фрагменту та введення різних замісників в стирильну частину молекули було 
розширено ряд субстратів. 
 
Рис. 2.2. Напрямки циклізації амідів стирилоцтових кислот. 
При використанні анілідів стирилоцтових кислот можлива реалізація 
внутрішньо молекулярної електрофільної циклізації по трьом нуклеофільним 
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центрам, що присутні у структурі субстрату. Перший з можливих варіантів – це 
циклізації по атому азоту, який має неподільну електронну пару і є хорошим 
нуклеофілом. В такому випадку утворюються сполуки, що називаються 
лактамами.  
Другий напрямок циклізації – по атому кисню,з утворенням  циклічних 
імінієвих солей. Проте імінієві солі є нестабільними та легко гідролізують з 
утворенням лактонів (рис .2.3.). 
 
 Рис. 2.3. Схема гідролізу імінієвих солей. 
Третій напрямок – циклізація за участю атома карбону ароматичного 
амідного фрагменту, що може реалізуватися на другій стадії ЕВЦ за 
механізмом електрофільного заміщення у ароматичному ядрі та приводить до 
утворення азепінового кільця.  
Виходячи з ретросинтетичного аналізу, наведеного на схемі вище, було 
розроблено схему синтезу цільових сполук. Реакційні умови кожної стадії 
підбирались із літературних джерел базуючи на таких парамерах як вихід, 
доступність реагентів та обладнання, необхідних для синтезу, можливість 
утворення побічних продуктів та спосіб виділення. 
Перша стадія – це відновлення комерційно доступних заміщених по 
ароматичному ядру бензальдегідів до відповідних бензилових спиртів ( схема 
№). У літературі описані різні способи відновлення. Наприклад, за методикою 
[65] передбачається відновлення у метиленхлориді боргідридом натрію 
протягом 30 хв при кімнатній температурі. Інша знайдена в літературі методика 
[66] пропонує проведення синтезу в етанолі при 0оС протягом 1 години. 
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Було обрано наступну методику: До розчину 1 моль альдегіду у суміші 
ТГФ:етанол у співвідношенні 1:1 (500 мл : 500 мл) додають порціями 1,2 моль 
боргідриду натрію при кімнатній температурі, перемішують 24 год. Після цього 
додають 150 мл води і екстрагують етилацетатом. Екстракт сушать MgSO4,  
розчинник випарюють у вакуумі. Залишок переганяють при зниженому тиску 
(рис. 2.4.). 
 
 Рис. 2.4. Відновлення альдегіду до спирту 
Наступною стадією є отримання бензил хлоридів із відповідних спирів. 
Перелік хлоруючих агентів досить великий, але  оптимальним є використання  
тіоніл хлорид (SOCl2). У літературі були знайдені методи синтезу з 
використанням разом з тіонілхлоридом піридину для зв’язування хлороводню, 
що виділяється [67] при кімнатній температурі та протягом 12 годин, або ж з 
додаванням триетиламіну [68]. Також існують методики з використанням 
інших хлоруючи агентів, наприклад хлористоводневої кислоти в присутності 
хлориду цинку (ІІ) [69] при кімнатній температурі протягом 3 годин. 
Обрана методика синтезу: до розчину 1 моль спирту в метиленхлориді 
повільно прикапують 1.5 моль тіонілхлориду при кімнатній температурі. Після 
проведення реакції, надлишок тіонілхлориду та метиленхлорид відганяють при 
зниженому тиску. Очистку отриманого хлориду проводять перегонкою 
(рис.2.5.). 
 
 Рис. 2.5. Хлорування спирту. 
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Наступною стадією є подовження ациклічного фрагменту альдегіду. 
Подовження проводиться в два етапи. Перший з них виглядає наступни чином 
(рис. 2.6.): 
 
 Рис. 2.6. Синтез ацеталю. 
Спочатку з хлориду отримують магній органічну сполуку (реактив 
Гріньяра)магній хлорид, який буде виступати нуклеофільним реагентом у 
реакції з триетилортоформіатом. Синтез відбувається in vitro, тобто без 
виділення магній хлориду перед його реакцією з триетилортоформіатом. 
Методики отримання ацеталю [70] в літературі майже не відрізняються, 
за виключенням стехіометричних співвідношень. 
Ацеталь отримували за  наступною методикою: у колбу поміщають 1,2 
моль магнієвої стружки та невелику кількість йоду (близько 0,1 г). Колбу 
підігріваються для сублімації йоду, який охолоджуючись осідає на магнієвій 
стружці, тим самим активуючи її. Потім у колбу додають 500 мл діетилового 
ефіру  та  повільно прикрапують розчин 1 моль відповідного бензилхлориду в 
200 мл діетилового ефіру. Контролюють швидкість прикрапування таким 
чином, щоб забезпечити помірне кипіння реакційної суміші. Після закінчення 
додавання хлориду суміш перемішують ще 30 хв при 35 оС . До реактиву 
Гріньяра, що утворився, при нагріванні до 50 оС повільно додають1,05 моль 
ортоефіру. Нагрівають ще 12 годин. Потім реакційну суміш охолоджують та  
прикапують 200 мл насиченого водного розчину амонію хлориду. Ефірний шар 
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відділяють, сушать та  упарюють розчинник. Отриманий неочищений  продукт 
переганяють у вакуумі. 
Наступний етап отримання альдегіду являє собою гідроліз ацеталю. 
Методики, найдені в літературі, пропонують або використовувати 
хлористоводневу кислоту при кімнатній температурі протягом 30 год для 
гідролізу [71], або нагрівання з сульфатною кислотою без перегонки [70]. 
За обраною методикою перед перегонкою у колбу з 1 моль ацеталю 
додають 1,1 л 1М розчину сульфатної кислоти. Проводять перегонку з водяною 
парою, внаслідок якої ацеталь гідролізується  в  альдегід, який і переганяється з 
водяною парою. Збирають 1,5-2 л дистиляту, охолоджують та екстрагують 
метиленхлоридом (3 рази по 200 мл), екстракційні витяжки об’єднують,  
сушать  MgSO4,  розчинник випарюють у вакуумі. Залишок переганяють при 
зниженому тиску (рис .2.7.). 
 
 Рис. 2.7. Гідроліз ацеталю до альдегіду. 
Наступна стадія - отримання відповідної стирилоцтової кислоти з 
альдегіду. Це реакція Кневенагеля - взаємодія малонової кислоти  з  
альідегідом. Подібні реакції [72] та [73] з дещо відмінними умовами та 
використанням замість малонової кислоти її естеру можна знайти в літературі 
(Рис .2.8.).  
 
 Рис. 2.8. Синтез стирилоцтової кислоти з альдегіду. 
38 
 
 
 
За обраною методикою реагенти, вказані на схемі, а саме: альдегід, 
малонова кислота, піперидин та оцтова кислота були використані у 
співвідношення 1:1,1:0,01:0,01 (моль:моль:моль:моль) відповідно. 
Розчин малонової кислоти у 250 мл ДМСО обробляють розчином оцтової 
кислоти і піперидину, розчинених у 15 мл ДМСО. Реакційну суміш нагрівають 
до 65 оС і поступово по краплинах додають альдегід, після чого суміш 
нагрівають при перемішуванні за температури 65-70 оС протягом 1,5 години. 
Далі, суміш охолоджують і додають 500 мл води. Проводять екстракцію за 
допомогою етилового ефіру (4 рази). Екстракційні витяжки обробляють 
почергово 100мл  5% розчином KHSO4 і 100 мл насиченого розчину хлориду 
натрію та сушать сульфатом магнію, розчинник видаляють у вакуумі. 
Проводять перекристалізацію отриманої кислоти із суміші толуол-гексан у 
співвідношенні 10:1. 
Амід отримують у два етапи (рис. 2.9). Перший етап – отримання 
хлорангідриду  кислоти, отриманої у минулій стадії. Після чого до отриманого 
хлорангідриду додають відповідний амін. За однієї з методик синтез проводять 
з використанням метилату натрію в діетиловому ефірі та бензолі [74]. 
 
 Рис 2.9. Синтез амідів стирилоцтових кислот. 
До розчину 0,1 моль відповідної стирилоцтової кислоти у 100 мл бензену   
повільно по краплях додають розчин 0,15 моль тіонілхлориду у бензолі при 
кімнатній температурі, потім нагрівають до 65-80 оС до припинення виділення 
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газу [75-76]. Отриману реакційну суміш охолоджують та упарюють бензол та 
надлишок тіонілхлориду, після чого хлорангідрид по краплинам додають  до 
розчину  0,1 моль відповідного аміну та 0,1 моль триетиламіну у бензолі, що 
охолоджується льодяною банею. Після завершення екзотермічної реакції 
охолодження припиняють, реакційну суміш доводять до кімнатної температури 
і перемішують ще 2 год.. Відфільтровують етил амонію хлорид, маточний 
розчин почергово обробляють 5% розчином соляної кислоти,  водою, 5% 
розчином лугу, водою, сушать MgSO4,  розчинник випарюють у вакуумі.  
Кристалізують з ізопропілового спирту. 
Спектри деяких речовин наведені у Додатку А. 
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РОЗДІЛ 3. СИНТЕЗ З ВИКОРИСТАННЯМ СУЛЬФЕНІЛХЛОРИДІВ ЯК 
ЕЛЕКТРОФІЛЬНИХ ЦИКЛІЗУЮЧИХ АГЕНТІВ 
 
В ході проведення досліджень було встановлено, що основними 
продуктами взаємодії N-(3-метоксифеніл)амідів (2.9 а-г) із 
арилсульфенілхлоридами (3.1 а, б) у розчині нітрометану в присутності 
перхлорату літію як «допінг-добавки» є похідні 8-метокси-4-(арилсульфеніл)-5-
(арил)-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-бензазепін-2-онів (3.2 а-г), що були отримані із 
препаративними виходами 46-68%. Також з огляду на дані спектроскопії ЯМР 
1Н реакційних сумішей у невеликих кількостях (18-35 %) також фіксуються і 
інші продукти реакції – не стійкі імінієві солі, що гідролізують при наявності 
води з утворенням 4-(4-метилфенілсульфаніл)-5-фенілдигідрофуран-2(3Н)-ону 
(3.4 а). Результати експерименту вказують на перевагу орто-положення 
бензольного кільця в процесі циклізації у випадку його ефективної активації 
метоксильним замісником, порівняно із циклізацією по кисню амідної групи 
(рис 3.1.). Проте, останній напрямок циклізації стає домінуючим у разі 
застосування пара-нітрофенілсульфенілхлориду (3.1 в) із амідами (2.9 а, б). 
Застосування даного циклізуючого агента призводить до утворення виключно 
похідних дигідрофурану (3.4 б, в):  
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 Рис. 3.1. Циклізація метоксифеніламідів із сульфенілхлоридами. 
2.9: R1 = Ph (а), 2-F-C6H4 (б), 4-F-C6H4 (в), 4-трет-Bu-C6H4 (г); 
3.1: R2 = Ph (а), 4-CH3-C6H4 (б), 4-NO2- C6H4 (в); 
3.2: R1 = 4-F-C6H4, R2 = Ph (а), R1 = 2-F-C6H4, R2 = 4-CH3-C6H4 (б), R1 = 4-F-
C6H4, R2 = 4-CH3-C6H4 (в), R1 = 4-трет-Bu-C6H4, R2 = 4-CH3-C6H4 (г); 
3.3, 3.4: R1 = Ph, R2 = 4-CH3-C6H4 (а), R1 = Ph, R2 = 4-NO2- C6H4 (б),R1 = 2-
F-C6H4, R2 = 4-NO2- C6H4 (в). 
Досить цікавими субстратами для проведення дослідження 
регіоселективності електрофільної внутрішньомолекулярної циклізації 
виявились аміди стирилоцтових кислот із N-нафтилними замісниками (2.9 д-ж), 
що також скеровують проходження реакції циклосульфенілювання на 
ароматичне ядро. Якщо використовувати в якості субстрату N-(1-нафтиламід) 
(2.9 д) така реакція із арилсульфенілхлоридами (3.1 а,б) у наведених раніше 
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умовах проходить по положенню 2 нафталінового циклу з утворенням 5-феніл-
4-(арилсульфаніл)-1,3,4,5-тетргідро-2Н-нафто[1,2-b]азепін-2-онів (3.5 а, б) з 
виходами 57 % та 74 % відповідно (рис. 3.2.). Дану реакцію можна розглядати 
як новий спосіб одержання конденсованих азепінів, що зазвичай отримуються 
перегрупуванням Бекмана. 
В той же самий час N-нафтильний фрагмент струткури не виявляє 
специфіки по відношенню до 4-нітрофенлісульфенілхлориду (3.1 в) і продуктом 
такої взаємодії, аналогічно до реакції за участі стерилацетамідів (2.9 а, б) є 
лактон (3.4 б): 
 
 Рис. 3.2. Циклізація 1-нафтиламідів із сульфенілхлоридами. 
3.5: R2 = Ph (а), 4-CH3-C6H4 (б). 
Подібно до свого α-аналогу, β-ізомери - N-(2-нафтиламіди) 
стирилоцтових кислот (2.9 е-ж) реагують із сульфенілхлоридами (3.1 а,б) із 
утворенням відповідних похідни іншої гетероциклічної системи – 1,2,3,5-
тетрагідро-4Н-нафто[2,1-b]азепіну – (3.6 а-г), а при реакції із 
сульфенілхлоридом (3.1 в) утворюється лактон (3.4 б). У випадку реакції за 
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участю сульфенілхлоридів (3.1 а, б) можливим результатом є реакція як із 
задіянням α-положення так і з задіянням γ-положення нафтилної структури 
(рис. 3.3.). 
 
Рис. 3.3. Циклізація 2-нафтиламідів із сульфенілхлоридами 
2.9: R1 = Ph (е), 4-F-C6H4 (є),4-CH3-C6H4 (ж); 
3.6: R1 = 4-F-C6H4, R2 = Ph (а), R1 = Ph, R2 = 4-CH3-C6H4 (б), R1 = 4-F-C6H4, 
R2 = 4-CH3-C6H4 (в), R1 = 4-CH3-C6H4, R2 = 4-CH3-C6H4 (г). 
Будова 5-арилсульфанілзаміщених бензазепінонів (3.2 а-г) підтверджена 
за допомогою вимірювання спектральниї характеристик цих сполук. В ЯМР 
спектріах даних сполук присутні мультиплети протонів гідрованого 
взепінового ядра Н4 при 4,03-4,19 та Н5 при 4,16-4,49 м.ч. В ароматичній 
частині сполук 3.2 а-г наявний синглет Н9 при 6,52-6,54 м.ч. та два дублети 
протонів Н7 та Н8 при 6,58-6,62 і 6,76-6,83 м.ч. відповідно, які також 
підтверджують запропоновану структуру. Спектри ЯМР 13С характеризуються 
типовими сигналами атомів вуглецю азепінового циклу: С2 (171-172 м.ч.) та С4 
(53-54 м.ч.). 
Наявність азепінового циклу у сполуках 3.5 а,б підтверджено 
присутністю в спектрах ЯМР 1Н мультиплетних сигналів ядер протонів Н5 
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(4,36-4,40 м.ч.) та Н4 (4,50-4,77 м.ч.), а в спектрах ЯМР 13С – сигналів, що 
відповідають атомам вуглецю С2 (172 м.ч.) та С4 (53-54 м.ч.). 
При аналізі спектрів ЯМР 1Н сполук 3.6 а-г виявлені мультиплетні 
сигнали метиленових протонів азепінового циклу в діапазонах 4,59-4,68 та 5,40-
5,44 м.ч., які в порівнянні з атомами протонів Н5 та Н4 ізомерних аналогів (3.5 а, 
б), зміщені у слабке поле приблизно на 0,3-1,0 м.ч. Проте відповідні 
спектральні характеристики не дають змоги однозначно описати структуру 
синтезованих продуктів. 
Для строгого доказу утворення саме наведених структур для сполуки 3.6 
б було використано двовимірні спектри ЯМР COSY та NOESY, які у першу 
чергу демонструють систему пов’язаних протонів при 5,30 м.ч. (1Н, широкий 
псевдосинглет), 4,78 м.ч. (1Н, широкий псевдо дублет, J > 7 Гц), 2.60 м.ч. (2Н, 
широкий дублет дублетів 1J = 15 Гц, 2J = 10 Гц) у ДМСО-d6. Ці сигнали за 
даними COSY спектра зв’язані у лінійний ланцюг 5,40 а->4,61->2,70 м.ч., що 
відповідає протонам азепінового циклу. Сигнал протону близько 5,4 м.ч. 
(термінальний у ланцюгу) має в даному спектрі крос-пік з дублетом при 7,06 
м.ч. (2Н J = 6,9 Гц, орто-протон фенольного замісника). За крос-піками з 
сигналом метильної групи при 2,30 м.ч. ідентифікуються два дублети пара-
толільної групи при 7,43 (2Н) та 7,21 м.ч. (2Н) і з J = 7,3 Гц, причому останній 
сигнал досить ефективно маскується протонами фенольного замісника (рис. 
3.1). Пара дублетів при 7,90 (1Н) та 7,26 м.ч. (1Н) із J = 8,9 Гц відповідає двом 
залишковим протонам заміщеного кільця нафтильного фрагменту, значення 
константи спін-спінової взаємодії однозначно вказує на їх взаємне положення. 
Незаміщений феніленовий фрагмент настильної групи відображено 
тривіальною ABCD структурою із термінальними дублетами при 7,99 м.ч. та 
7,93 м.ч., які частково перекриваються з дублетами пара-толільної групи. 
Положення останніх досить ефективно маркується через наявність крос-піків з 
метальним замісником. Для перевірки імовірності проходження обмінних 
процесів між усіма можливими конформерами і рівноважними структурами та 
основною структурою був проведений фазочутливий експеримент NOESY. 
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Було однозначно ідентифіковано протифазні сигнали між слабовольним 
протоном біля гетеро ядра (9,75 м.ч.) і дублетом (7,26 м.ч.) та між широким син 
глетом термінального протона азепінового циклу і найбільш слабополним 
дублетом ABCD системи незаміщеного кільця настильного фрагмента при 7,99 
м.ч. (Рис. 3.4). 
 
 Рис. 3.4. Загальний вигляд двовимірного спектру ЯМР 1Н та основні 
кореляції сполуки 3.6 б. 
Перша з цих взаємодій свідчить про взаємну орієнтацію амідної групи та 
нафтильної групи, а друга взаємодія є можливою лише для запропонованої 
структури 3.6, що підтверджує перебіг процесу циклосульфенілюваня по 
положенню 1 нафтильного фрагменту. Слід також зазначити, що присутність 
виявлених взаємодій також може бути розцінена як непрямий доказ відносної 
малорухливості сформованого нафтоазепінової групи. 
Сполуки 3.2 а-г, 3.4 а-в, 3.5 а,б, 3.6 а-г. 
До розчину 2 ммоль аміду (2.9 а-ж) та 2 ммоль LiClO4 в 10 мл 
нітрометану додають краплями при перемішуванні (кімнатна температура) 2 
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ммоль відповідного арилсульфенілхлориду (3.1 а-в) розчиненого в 6 мл 
нітрометану. Реакційна суміш перемішується протягом 10 годин, після чого 
розчинник видаляють у вакуумі. Твердий залишок сполук 3.2 а-г, 3.4 а-в 
обробляють сумішшю діетилового етеру та гексану у співвідношенні 10:1, 
утворений осад відфільтровували і промивали діетиловим етером. Твердий 
залишок сполук 3.5 а,б та 3.6 а-г обробляють сумішшю етилацетату та гексану у 
співвідношенні 5:1, після чого утворений осад відфільтровують і промивають 
етилацетатом. 
Описи спектрів синтезованих сполук наведені у додатку В. 
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РОЗДІЛ 4. СИНТЕЗ З ВИКОРИСТАННЯМ ПОЛІФОСФОРНОЇ 
КИСЛОТИ ЯК ЕЛЕКТРОФІЛЬНОГО ЦИКЛІЗУЮЧУГО АГЕНТУ 
 
При проведенні дослідження із застосуванням поліфосфорної кислоти як 
циклізуючого агенту використовувались N-(3-метоксифеніл)аміди (2.9 а, б, з) та 
нафтиламіди (2.9 д, и, і) стирилоцтової кислоти. Було виявлено, що при 
нагріванні анілідів (2.9 а, б, з) у поліфосфорній кислоті при 105-110 оС 
впродовж 1 години, не залежно від природи N-арильного замісника, 
утворюється суміш 8-метокси-5-арил-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-бензазепін-2-онів 
(4.1 а, б, з) та 1-(3-метоксифеніл)-5-арилпіролідин-2-онів (4.2 а, б, з) у 
співвіднощенні 2:1 відповідно. Отриману суміш було розділено на 
індивідуальні сполуки методом препаративної хроматографії. Отримані 
результати вказують на те, що домінуючим процесом при перебігу реакції є 
циклізація по орто-полодженню N-арильного замісника при його ефективній 
активації метоксильною групою, в порівнянні до циклізації по атому азоту 
амідної групи. Отримані результати відрізняються від зазначених у роботі [78], 
де відповідно донорні замісники в арильному фрагменті сприяють утворенню 
лактамів, в той час як акцепторні замісники сприяють перебігу процесу з 
утворенням азепінових структур (рис. 4.1.). 
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 Рис. 4.1. Циклізація метоксифеніламідів із поліфосфорною кислотою. 
2.9, 4.1, 4.2: R = Ph (а), 4-F-C6H4 (б), 4-CH3- C6H4 (з). 
N-(1-нафтил)стирилацетаміди (2,9 д, и, і) є досить вдалиим моделями для 
регіоселективного перебігу протон-ініційованої реакції внутрішньо 
молекулярної циклізації. Незалежно від природи замісника в стирольному 
фрагменті молекули, в аналогічних умовах проведення реакції утворюються 5-
арил-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафто[1,2-b]азепін-2-они (4,3 д, и, і). Зважаючи на 
це варто зазначити, що при використанні аміду (4.3 і) вдається зафіксувати 
утворення лактаму (4.4 і) близько 5% методом хроматомас-спектрометрії. Дана 
реакція являється новим варіантом синтезу малодосліджених нафто[1,2-
b]азепін-2-онів, для отримання яких використовують перегрупування Бекмана 
(рис. 4.2.). 
 
Рис. 4.2. Циклізація 1-нафтиламідів із поліфосфорною кислотою. 
2.9, 4.3, 4.4: R = Ph (д), 4-F-C6H4 (и), 4-CH3- C6H4 (і). 
Реакція N-(2-нафтиламідів) стирилоцтових кислот (2,9 е-ж, ї, к) у 
поліфосфорній кислоті є дещо специфічною як щодо процесу їх 
циклосульфенілювання [79] так і щодо аналогічної взаємодії 1-нафтильних 
аналогів (2.9 д, и, і). В першому випадку ця специфічність проявляється в тому, 
що циклізація здійснюється не по α-положенню, а по γ-положенню 
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нафтильного ядра, а в другому випадку – в тому, що значно знижується 
регіоселективність і це призводить до утворення суміші 5-арил-1,3,4,5-
тетрагідро-2Н-нафто[2,3-b]азепін-2-онів (4.5 е-ж) та 1-(2-нафтил)-5-
арилпіролідин-2-онів (4.6 е-ж, ї, к). Результат залежить від природи замісника в 
стирильній частині молекули. Наприклад, у випадку незаміщених (2.9 е) або 
фторовмісних (2.9 є, ж) амідів утворюються нафтоазепінони (4.5 е-ж) та 
нафталенілпіролідони зі співвідношенням 1:2. При збільшенні донорності 
замісника в арильному фрагменті молекули, наприклад, введенням метильного 
чи трет-бутильного замісників (2.9 ї, к) циклізація спрямовується на амідний 
атом азоту, що призводить до утворення лактамів (4.6 ї, к), які були виділені із 
виходами 65 та 75 % відповідно. Проте у випадку аміду (2.9 к) на ряду з 
лактамом (4.6 к) утворюється також і нафтоазепінон (4.5 е), що є наслідком 
відщеплення в умовах реакції трет-бутильної групи (рис. 4.3.). 
 
Рис. 4.3. Циклізація 2-нафтиламідів із поліфосфорною кислотою. 
2.9, 4.5, 4.6: R = Ph (е), 2-F-C6H4 (є), 4-F- C6H4 (ж), 4-CH3- C6H4 (и),  
4-t-Bu- C6H4 (к). 
Спектри ЯМР 1Н бензазепінонів (4.1 а, б, з) характеризуються 
мультиплетами ядер протонів гідрованого азепінового ядра Н3,4 при 2,36-2,55 
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м.ч. та Н5 при 4,27-4,34 м.ч. У слабопольній частині спектру присутні синглет 
атому протону Н9 при 6,53-6,54 м.ч. та два дублети ядер протонів Н6 та Н7 при 
6,54-6,59 і 6,62-6,70 м.ч. відповідно, що є надійним доказом запропонованої 
структури. Спектри ЯМР 13С прописуються типовими сигналами атомів 
карбону азепінової структури С2 при 174 м.ч., С3 при 33 м.ч., С4 при 34 м.ч. та 
С5 44-45 м.ч. 
Побудова в процесі циклізації азепінового кільця сполук 4.3 д, и, і 
узгоджується із наявністю в спектрах ЯМР 1Н мультиплетних сигналів атомів 
протонів Н3 при 2,49-2,53 м.ч., Н4 при 2,58-2,75 м.ч. та Н5 при 4,59-4,67 м.ч., а в 
спектрах ЯМР 13С відповідних сигналів атомів вуглецю: С2 при 174-175 м.ч., С3 
при 33 м.ч., С4 при 35 м.ч. та С5 при 44-45 м.ч. 
При аналізі спектрів ЯМР 1Н сполук (4.5 е-ж) виявивлено мультиплетні 
сигнали протонів азепінового циклу Н2,3 (2,48-2,72 м.ч.), Н5 (4,51-4,81 м.ч.) та 
син глети нафтильногго ядра Н6 (7,15 м.ч.) і Н11 (7,50 м.ч.). Що стосується 
спектрів ЯМР 13С, то були виявлені сигнали атомів вуглецю С2 (174-175 м.ч.), 
С3 (32 м.ч.), С4 (31-37 м.ч.) та С5 (38-45 м.ч.). В той же час у сполуках (4.6 ж-ї) у 
спектрах ЯМР 1Н наявні мультиплетні сигнали протонів етиленових (2,46-2,81 
м.ч.) та метинових (5,24-5,40 м.ч.) груп, а у спектрах ЯМР 13С  наявні сигнали 
ядер вуглецю  піролідинового фрагменту: С3 (29-32 м.ч.), С4 (31-37 м.ч.), С5 (64 
м.ч.) та С2 (175-176 м.ч.). Проте, ці спектральні характеристики не дають змогу 
зробити однозначну ідентифікацію сполук нафтоазепінонів (4.5 е-ж, ї, к). Тому 
для можливості строгого доказу утворення саме таких структур для сполуки 
(4.5 е) було проведено аналіз двовимірних кореляційних спектрів COSY, 
NOESY, HSQC та HMBC. Це дає змогу провести співвідношення сигналів ЯМР 
1Н та ЯМР 13С (Таблиця 4.1). 
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Таблиця 4.1. Гетероядерні кореляції кореляції 13С-1Н у спектрах ЯМР 
сполуки 4.5 е (м.ч.) 
δ 1Н COSY, NOESY HSQC HMBC 
9,89 2,33; 7,50 - 123,91; 141,71 
7,82 - 132,02 123,91; 130,51; 
135,54 
7,62 7,15 132,55 131,45; 137,18 
7,50 9,89 123,91 132,02; 135,54; 
141,71 
7,43 - 131,45; 133,81; 
134,13 
137,18; 146,49 
7,35 - 130,51; 132,21 132,02; 135,54 
7,15 4,39; 7,62 132,15 132,55; 137,18; 
142,07 
4,39 7,15 - 133,81; 134,13; 
141,71; 146,49 
2,33 9,89 - 141,71 
 
Виявленні взаємодії, а саме: протону СН5 (4,39 м.ч.) із протоном СН6 
(7,15 м.ч.), протону NH (9,89 м.ч.) із атомом С7 (123,91 м.ч.) та протону СН11 
(7,50 м.ч.), надійно підтверджують запропоновану структуру сполуки (4.5 е). 
Методика синтезу сполук 5-арил-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-бензазепін-2-онів 
(4.1 а, б, з), 1,5-диарилпіролідин-2-онів (4.2 а, б, з), 5-арил-1,3,4,5-тетрагідро-
2Н-нафт[1,2-b]азепін-2-онів (4.3 д, и, і), 5-арил-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафт[2,3-
b]азепін-4-онів (4.5 е-ж) та 5-арил-1-нафталенілпіролідин-2-онів (4.5 е-ж, ї, к). 
5 ммоль аміду (2,9 а, б, д-к) додавали до 45 г полі фосфорної кислоти, 
нагрівали до температури 105-110 оС і витримували при цій температурі 
протягом 1 години, після чого реакційну суміш охолоджували і виливали на лід 
невеликими порціями. Для виділення речовини проводили екстракцію 
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хлороформом порціями по 25 мл 2 рази. Розчинник упарювали, залишок 
очищували за допомогою методу препаративного хроматографічного 
розділення на силікагелі використовуючи в якості елюенту суміш розчинників 
хлороформ-метанол у співвідношенні 25:1 відповідно. 
Описи спектрів синтезованих сполук наведені у додатку В. 
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РОЗДІЛ 5. БІОЛОГІЧНІ ВЛАСТИВОСТІ ОТРИМАНИХ БЕНЗАЗЕПІНІВ 
ТА ПОБІЧНИХ ПРОДУКТІВ РЕАКЦІЇ 
 
Для одержаних сполук було проведено дослідження протигрибкової 
активності. Дослідження проводили використовуючи мікрометод дворазових 
серійних розведень у рідкому поживному середовищі [77]. Було проведено 
визначення мінімальних фунгістатичних концентрацій (МФсК) одержаних 
речовин по відношенню до дріжджових грибів, таких як: Aspergillus fumigates K 
11, Aspergillus niger K 9, Aspergillus amstelodami K 12, Trichophyton 
mentagrophytes var. interdigitale, Trichophyton interdigitale ATCC 9533. 
У стерильні полістиролові планшети на 96 лунок було внесено по 0,05 мл 
грибів з концентрацією 103 КУО/мл у рідкому середовищі Сабуро. Суспензію 
досліджуваних грибів (інокулюм) було приготовано з добової культури. Далі, 
петлею для посіву культур відбирають кілька однотипних ізольованих колоній, 
невелику кількість матеріалу переносили до пробірки зі стерильним 
фізіологічним розчином і за допомогою денситометра DEN-1 Biosan отримують 
суспензію відповідних мікроорганізмів з концентрацією, що відповідає 
стандарту мутності 0,5 за Мак Фарландом і становить 1,5·108 КУО/мл. Після 
цього не пізніше ніж через 15 хв за допомогою десятикратного розведення 
отримували необхідну робочу концентрацію мікроорганізмів. Готували розчини 
досліджуваних сполук для мікрометоду серійних розведень з концентрацією 
1000 мкг/мл, використовуючи диметилсульфоксид в якості розчинника. 
Основні робочі розчини зберігались при температурі, що не перевищувала 20 
оС. До першої лунки вносили 0,05 мл матричного розчину досліджуваної 
речовини. Після перемішування переносили по 0,05 мл у наступні лунки 
першого ряду, завдяки чому було отримано ряд розведень від 500 мкг/мл до 
0,24 мкг/мл. Потім планшети з посівами мікроорганізмів  поміщали у вологу 
камеру, термостатували при температурі 28 оС, та інкубували протягом 48-х 
годин. 
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Найменшу концентрацію речовини, за якої не спостерігався ріст культури 
відповідного грибкового мікроорганізму, приймали за МФсК. 
При проведенні випробувань також проводився відповідний контроль: 
контроль стерильності середовища, контроль росту культури в середовищі без 
сполуки, контроль росту культури у присутності розчиннику (ДМСО). Для 
підтвердження достовірності отриманих в ході експерименту даних щодо 
протигрибкової активності досліджуваних сполук кожне з випробувань 
проводилось три рази з кожною із концентрацій сполуки та досліджуваною 
культурою мікроорганізмів. 
Таблиця 5.1. Протигрибкова активність синтезованих сполук[80]. 
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МФсК (мкг/мл) 
4.3 д 15,62 125 125 62,5 15,62 
4.3 и 62,50 62,5 125 31,25 125 
4.3 і 3,90 125 125 62,5 31,25 
4.6 є 31,25 62,5 125 62,5 31,25 
3.6 г 3,90 125 125 62,5 15,62 
Контроль 3,90 1,95 1,95 0,06 0,06 
 
В якості контрольної речовини було використано препарат «Мікоспор» за 
виробництва Байер Хелскер АГ, Німеччина. 
З отриманих результатів видно, що МФсК для досліджуваних сполук 
коливається у широких межах – від 1,90 мкг/мл до 125 мкг/мл. Виявлено, що 
найбільш ефективними синтезовані сполуки є проти грибка Asp. fumigatus K 11, 
зокрема сполуки 4.3і та 3.6г. Для них МФсК прирівнюється до МФсК 
протигрибкового препарату Мікоспор, що використовувався в якості 
контрольного препарату, та становить 3,90 мкг/мл.  
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РОЗДІЛ 6. РОЗРОБЛЕННЯ СТАРТАП-ПРОЕКТУ 
Вступ 
Назва – «Селективні протигрибкові субстанції» 
Темою стартап-проекту є виробництво сировини, що входитиме до 
складу комплексних протигрибкових засобів для застосування як для 
дезінфекції приміщень так і в якості антимікробного компоненту у складі 
косметичних засобів. 
Метою стартап-проекту є створення підприємства, що буде синтезувати 
активні сполуки, які входитимуть до складу антигрибкових засобів. 
Суб’єктом замовлення є підприємства, що виробляють косметичну 
продукцію, фармацевтичну продукцію, клінінгові фірми та підприємства з 
вироблення комплексних антибактеріальних та протигрибкових засобів. 
Об’єктом дослідження є методи синтезу та біологічна активність 
бензазепінів та нафтазепінів. 
У інноваційному ланцюжку цінностей стартап-проект знаходиться на 
стадії розробки. 
Продуктом стартап-проекту є активна субстанція, що може бути 
застосована у комплексі з іншими антигрибковими засобами. 
Технологія – синтез сполук з антигрибковими властивостями. 
Джерела сировини – фірми-постачальники хімічних реагентів, що будуть 
використовуватись для синтезу, наприклад: Merck, Sigma-Aldrich, Макрохім та 
ін. 
Кваліфікація персоналу – висококваліфіковані працівники зі ступенем 
здобутої вищої освіти «бакалавр» або «магістр» в області органічного синтезу. 
Споживач – підприємства з виробництва комплексних антибактеріальних 
та протигрибкових засобів, косметичні та фармацевтичні підприємства, 
клінінгові фірми. 
Ринок збуту – хімічна промисловість. 
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Конкурентні переваги – ціна, спектр дії антигрибкових засобів, новизна 
отриманих активних сполук, що зменшуватиме фактор розвитку резистентності 
мікроорганізмів до дії сполук. 
Ринкова ціна – 200 000 грн/кг 
Період повернення капіталовкладень – 3 роки 6 місяців 
Таблиця 6.1. Запланований обсяг послуг 
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Обсяг 
продукції, 
кг 
20 30 30 40 40 50 60 70 70 70 70 70 
 
Таблиця 6.2. Резюме стартап-проекту 
Показник Характеристика 
1 2 
1. Ідея Створення підприємства з синтезу активних 
субстанцій протигрибкової дії. 
2. Основна потреба, яку 
задовольняє 
реалізований стартап 
Потреба промислових виробників у застосуванні 
нових активних субстанції для розробки 
комплексних методів боротьби з грибковими 
мікроорганізмами. 
3. Класифікація продукту 
стартапу за 
міжнародною 
класифікацією товарів 
010210 – Консерванти для використання у 
фармацевтичній промисловості. 
4. Місце ідеї у ланцюжку 
цінностей 
Розробка. 
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Продовж. табл. 6.2 
1 2 
5. Гранична корисність 
ідеї стартапу 
Споживач отримує нові сполуки для застосування в 
складі комплексних засобів протигрибкової дії. 
6. Бізнес-модель стартапу 1 етап: створення ідеї; 
2 етап: оренда приміщення, закупівля необхідного 
для виконання робіт обладнання та реактивів; 
3 етап: масштабування виробництва з 
лабораторного на промислове малої потужності; 
4 етап: синтез першої пробної партії; 
5 етап: реклама та пошук потенційних клієнтів для 
підписання контракту на замовлення синтезу 
обговореної кількості субстанції; 
6 етап: аналіз попередніх результатів роботи 
підприємства, застосування корегувальних дії для 
налагодження виробництва. 
7. Прототип ідеї (ціна, на 
якому етапі реалізації 
знаходяться) 
Прототипом став препарат «Мікоспор» за 
виробництва Байер Хелскер АГ, Німеччина. 
8. Аналоги ідеї (ціна, на 
якому етапі реалізації 
знаходиться) 
Зараз у світі існує велика кількість підприємств, що 
виробляють сировину для хімічної промисловості, у 
тому числі і протигрибкові препарати. Вартість – 
середній та високий ціновий діапазони. 
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Продовж. табл. 6.2. 
1 2 
9. Конкуренти вітчизняні 
(ціна, на якому етапі 
реалізації знаходиться, 
основні конкурентні 
переваги, фактори 
успіху) 
Українські конкуренти – це фірми ТОВ «Фуд 
Актив» та ФЛП Белецький. Вони знаходяться на 
етапі виробництва у промислових кількостях 
протигрибкових препаратів. 
Конкурентними перевагами являються хороша 
репутація серед споживачів, досвід компанії у 
галузі. 
Ціна на Низин Е234: 
ТОВ «Фуд Актив» - 1 416 грн/кг; 
ФЛП Белецкий – 3 000 грн/кг. 
10. Конкуренти іноземні 
(ціна, на якому етапі 
реалізації знаходиться, 
основні конкурентні 
переваги, фактори 
успіху 
Серед зарубіжних конкурентів основним можна 
вважати BASF. 
Конкурентними перевагами та факторами успіху є 
величезний досвід компаніх, довіра споживачів та 
великий досвід на світовому ринку. 
Аналогічна продукція компанії оцінюється від 150 
$ за 1 кг. 
11. Ключові фактори 
успіху стартапу 
Інноваційність запропонованої сировини, низька 
ціна товару у порівнянні з європейськими 
виробниками та селективність дії відносно грибків. 
12. Споживачі (основні на 
етапі впровадження, 
групи, орієнтована 
чисельність) 
Промислові підприємства, що спеціалізуються з 
виготовлення комплексних засобів протигрибкової 
дії. Оріентована чисельність – 5. 
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Продовж. табл. 6.2. 
1 2 
13. Планова цількість У першому місяці після запуску стартап-проекту 
планується виготовити 20 кг продукції. 
14. Мінімальна кількість 
виробництва за 
методом точки 
беззбитковості 
154 468,39 грн/кг 
15. Споживачі на етапі 
розвитку 
Промислові підприємства, що спеціалізуються з 
виготовлення комплексних засобів протигрибкової 
дії. Оріентована чисельність – 20. 
16. Споживачі на етапі 
зрілості 
Промислові підприємства, що спеціалізуються з 
виготовлення комплексних засобів протигрибкової 
дії. Оріентована чисельність – 50. 
17. Конкурентна ціна на 
продукт стартапу 
200 000 грн/кг 
18. Плановий рівень 
рентабельності при 
реалізації продукту 
29,48 
19. Капіталовкладення в 
проект 
96 775 400 грн 
20. Термін повернення 
капіталовкладень 
3 роки 6 місяців 
21. Джерела фінансування Пошук інвесторів серед потенційних фірм-
споживачів, попередня оплата за контрактом. 
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Продовж. табл. 6.2. 
1 2 
22. Основні компоненти 
продукції стартапу (їх 
доля у готовому 
товарі, ступінь 
готовності 
компонентів у 
наявному виробництві) 
Основним і єдиним компонентом продукції є 
активна субстанція. 
23. Потенційні 
постачальники 
складових компонентів 
розробки (виділити 
вітчизняних і 
закордонних, плановий 
обсяг замовлень, 
наявна потужність 
постачальника) 
Лабораторне обладнання буде закуплено у ТОВ 
«Хімлаборреактив», а реактиви у ТОВ Макрохім, і 
у таких закордонних постачальників реактивів, як 
Sigma-Aldrich та Merck. 
24. Планове місце 
реалізації результату 
розробки (місце, 
планова доля реалізації 
продукту через місце) 
1. Сайт підприємства; 
2. Саміти наукових конференцій, де братимуть 
участь потенційні споживачі, через 
обговорення можливості заключення 
контрактів. 
25. Наявність 
посередників при 
реалізації (Так, ні, 
оріентовані 
посередники, форми 
оплати їх діяльності) 
Ні. 
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Продовж. табл. 6.2. 
1 2 
26. Методи просування 
результатів розробки 
на ринок 
- Пропаганда 
- Реклама 
- Особистий продаж 
- Стимулювання 
збуту 
Просування результатів розробки відбуватиметься 
через: 
1. Рекламу (сайт підприємства); 
2. Участь у наукових конференціях і самітах 
присвячених питанню дезинфекції та 
розробюки нових антимікробних препаратів. 
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Аналіз зовнішнього та внутрішнього середовища стартапу 
Таблиця 6.3. Аналіз можливостей і загроз зовнішнього середовища. 
Фактор Загрози Можливості 
1 2 3 
Економічні фактори 
Співпраця з 
зарубіжними 
представниками галузі 
Збільшення числа 
конкурентів на ринку 
Можливість залучення 
іноземних інвесторів та 
обмін досвідом з 
зарубіжними компаніями 
Облікова ставка нац 
банку 
Збільшення призводить до 
подорожчання кредитів 
Зниження призведе до 
здешевлення кредитів 
Підвищення податків Підвищення податків 
призведе до зменшення 
прибутку, що в свою чергу 
призведе до збільшення 
ціни та, відповідно, 
зменшення доступності 
товару для клієнтів 
Можливі варіанти 
отримання субсидій та 
пільг від держави 
Соціальні фактори 
Підвищення рівня 
освіченості населення 
Поява нових підприємств-
конкурентів 
Збільшення кількості 
висококваліфікованих 
працівників, що дасть 
змогу впровадження 
нових інноваційних 
технологій у 
виробництво і, як 
наслідок, збільшення 
прибутку 
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Продовж. табл. 6.3. 
1 2 3 
Технологічні фактори 
Розвиток науки і 
техніки 
Поява нових 
конкурентноспроможніх 
товарів зі схожими та 
кращими властивостями 
Можливість 
впровадження нових 
технологій у 
виробництво, що 
зменшить вартість 
готової продукції 
Правові фактори 
Необхідність 
отримання дозволів 
для відкриття бізнесу 
Великі затрати часу для 
початку роботи стартапу 
Наявність документів і 
ліцензій збільшує довіру 
споживачів, оскільки 
може виступати 
гарантом якості 
 
Таблиця 6.4. Аналіз факторів зовнішнього оперативного середовища 
Фактор Переваги Недоліки 
1 2 3 
Конкуренти 
1. ТОВ «Фуд 
Актив» 
1. Наявність продукції 
лише на 
українському ринку 
1. Хороша репутація 
серед споживачів 
2. Середня ціна 
2. ФЛП Белецкий  1. Висока ціна 
2. Наявність продукції 
лише на 
українському ринку 
1. Хороша репутація 
серед споживачів 
2. Висока потужність 
виробництва 
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Продовж. табл. 6.4 
1 2 3 
3. BASF 1. Висока ціна 
2. Велика кількість 
конкурентів на 
українському ринку 
з нижчою ціною 
продукції 
1. Всесвітньовідома 
компанія 
2. Висока якість 
продукції 
3. Великий ринок 
збуту 
Постачальники 
1. ТОВ Макрохім 1. Низький 
асортимент товару 
1.  Доступність цін 
2. Достатня для 
синтезу якість 
продукції 
2. Sigma-Aldrich 1. Висока ціна 1. Великий 
ассортимент товару 
2. Висока якість 
товару у 
відповідності до 
вимог європейських 
НД 
      3. Merck 1. Висока ціна 1. Широкий 
ассортимент товару 
2. Висока якість 
товару у 
відповідності до 
вимог європейських 
НД 
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Продовж. табл. 6.4. 
1 2 3 
Клієнти 
1. Лізоформ 
Медікал 
1. Філія однієї з 
закордонних фірм з 
налагодженим 
ринком збуту 
2. Виробництво 
розташоване в 
Україні 
1. Високі вимоги щодо 
компаній-партнерів 
2. Байер Хелскер 1. Всесвітньовідома 
фірма з 
налагодженим 
ринком збуту 
1. Немає виробництва 
в Україні 
2. Високі вимоги щодо 
компаній-партнерів 
 
Таблиця 6.5. Аналіз зацікавлених сторін 
Зацікавлена 
сторона 
Вплив на реалізацію 
проекту 
Зацікавленість у 
проекті 
Загальний 
коефіцієнт 
впливу 
1 2 3 4 
Суб’єкти внутрішнього середовища 
Виробник 
Менеджери Керують проектом, 
відповідальні за 
впровадження актуальних 
технологій, рекламу, збут 
Отримання прибутку 
через максимально 
вигідну реалізацію 
стартап-проекту 
9 
Працівники Діяльність, пов’язана з 
виробництвом продукції 
Отримання заробітної 
плати 
9 
Продовж. табл. 6.5. 
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1 2 3 4 
Постачальники 
Постачальник
и сировини та 
обладнання 
Забезпечення 
виробництва усіма 
необхідними матеріалами 
та обладнанням 
Отримання прибутку 
через збут товару 
6 
Споживачі 
Підприємства, 
що виробляють 
комплексні 
антигрибкові 
засоби 
Принесення прибутку на 
начальних стадіях через 
передоплату за 
контрактом, принесення 
прибутку по виконанню 
контракту 
Джерело сировини для 
власного виробництва 
7 
Посередники 
Відсутні - - - 
Суб’єкти зовнішнього середовища 
Політичні структури 
Профільні 
міністерства, 
відомства, 
комітети і т.п. 
Надання дозволів на 
проведення виробничої 
діяльності 
Дотримання діючого 
законодавства 
10 
Економічне середовище 
Інвестори Надання коштів для 
стартап-проекту на 
ранніх стадіях та на 
пізніх стадіях для його 
розширення 
Отримання відсотку 
від прибутку стартап 
проекту 
8 
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Продовж. табл. 6.5. 
1 2 3 4 
Конкуренти Зниження кількості 
клієнтів і, як наслідок, 
зменшення прибутку 
Вивчення новизни 
проекту з метою 
застосування на 
власному 
підприємстві 
6 
Власники географічних об’єктів 
Орендодавець Надання приміщення для 
розміщення обладнання 
для виробництва 
продукції 
Отримання прибутку 
через орендну плату 
4 
Суб’єкти НТП 
Університети, 
науково-
дослідні 
інститути, 
наукова 
спільнота 
Покращення техніко-
економічних показників 
стартап-проекту через 
надання необхідних 
інноваційних технологій 
Фінансування 
дослідницьких 
проектів, що 
впроваджуватимуться 
у виробництво 
7 
Суб’єкти демографії 
Населення Забезпечення 
підприємства робочою 
та інтелектуальною 
силою 
Отримання заробітної 
плати 
8 
 
  
68 
 
 
 
Таблиця 6.6. Переваги і недоліки внутрішнього середовища 
 Переваги Недоліки 
1 2 
Структура 1. Лінійна структура 
управління 
2. Чіткі зв’язки між 
підрозділами 
3. Швидкість прийняття 
рішень 
4. Розділення обов’язків між 
працівниками 
1. Нестача 
вузькопрофільних 
спеціалістів з 
окремих ланок 
виробництва 
Дослідження 
та розвиток 
1. Можливість співпраці з 
дослідницькими 
інститутами 
2. Залучення молодих 
науковців до роботи на 
підприємстві 
1. Великі фінансові 
затрати на 
дослідження 
2. Результат 
досліджень не 
завжди приносить 
прибуток 
Фінанси 1. Отримання кредиту 
2. Залучення іноземних 
інвесторів 
1. Зменшення прибутку 
через виплату 
кредиту та відсотку 
по кредиту і відсотку 
від доходу 
інвесторам 
Виробництво 1. Сучасне обладнання 
2. Іноваційна продукція 
3. Доступність сировини 
1. Наявність відходів, 
що потребують 
утилізації 
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Продовж. табл. 6.6. 
 1 2 
Маркетинг 1. Висока чистота продукції 
2. Гарна репутація серед 
фірм-клієнтів 
1. Мала відомість 
компанії серед 
широких мас, що 
спричиняє труднощі 
у залученні нових 
клієнтів 
Персонал 1. Високий рівень 
кваліфікації персоналу 
2. Конкурентноспроможня 
ЗП для заохочення 
персоналу 
1. Висока плинність 
кадрів 
2. Високі вимоги щодо 
персоналу 
 
Таблиця 6.7. Ключові фактори успіху за методом Шонфільда 
Характеристика 
К
о
еф
. 
ва
го
м
о
ст
і 
х
ар
ак
те
р
и
ст
и
к
и
 
Оцінка 
характеристик 
Бальна оцінка 
характеристик 
Н
аш
і 
п
о
сл
у
ги
 
К
о
н
к
у
р
ен
т 
А
 
К
о
н
к
у
р
ен
т 
Б
 
Н
аш
і 
п
о
сл
у
ги
 
К
о
н
к
у
р
ен
т 
А
 
К
о
н
к
у
р
ен
т 
Б
 
Ціна 0,4 4 3 4 1,6 1,2 1,6 
Антигрибкова 
дія 
0,3 5 2 2 1,5 0,6 0,6 
Спектр дії 0,3 2 4 4 0,6 1,2 1,2 
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Рис. 6.1. Порівняння конкурентних переваг підприємства з конкурентами 
 
Висновок: З огляду на одержані результати, основною перевагою нашого 
засобу являється Сильна антигрибкова дія. Проте наша продукція не може 
конкурувати за спектром дії на різні мікроорганізмі. Цю проблему можна 
вирішити застосовуючи її у комплексі з іншими. Показник «ціна» на тому ж 
рівні, що і у конкуренту Б. 
Таким чином, наше підприємство має зосередитись на зменшенні 
собівартості продукції та розробку нових, більш селективних засобів. 
  
0 
0,2 
0,4 
0,6 
0,8 
1 
1,2 
1,4 
1,6 
1,8 
Ціна Антигрибкова дія Спектр дії 
Наші послуги 
Кокурент А 
Конкурент Б 
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Потенційні споживачі 
Даний стартап-проект орієнтований на великий і середній бізнес (модель 
В2В), тому основними споживачами мають бути підприємства фармацевтичної, 
косметичної промисловості, підприємства з виробництва антимікробних 
препаратів та клінінгові фірми. 
Бізнес модель стартап-проекту: 
1 етап: створення ідеї; 
2 етап: оренда приміщення, закупівля необхідного для виконання робіт 
обладнання та реактивів; 
3 етап: масштабування виробництва з лабораторного на промислове малої 
потужності; 
4 етап: синтез першої пробної партії; 
5 етап: реклама та пошук потенційних клієнтів для підписання контракту 
на замовлення синтезу обговореної кількості субстанції; 
6 етап: аналіз попередніх результатів роботи підприємства, застосування 
корегувальних дії для налагодження виробництва. 
Механізм роботи з клієнтами наступний: якщо клієнт сам дізнається про 
нас та зацікавлений в нашій продукції, то він може зв’язатись з менеджером 
через телефон або надіслати лист на електронну пошту компанії. Далі з 
менеджером обговорюється розмір поставок, термін та періодичність поставок і 
встановлюється розмір передоплати клієнта. Все це вноситься у договір, який 
підписується обома сторонами. Після внесення передоплати починає діяти 
термін відведений на виконання замовлення, зазначений у договорі. Залишок 
вартості замовлення замовник сплачує при отриманні усієї партії. 
У разі невиконання договору з сторони нашого підприємства ми будемо 
зобов’язані повернути усі надані нам за передоплатою кошти, а у разі 
невиконання договору замовником уся партія відзивається і вертається на склад 
підприємства. Передоплата не повертається. 
Таблиця 6.8. Класифікація потенційних споживачів 
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Юридична особа 
Критерій Значення 
1 2 
Форма власності (державне, приватне, 
колективне, комунальне, змішане…) 
Державні, приватні 
КВЕД 21.20 – Виробництво 
фармацевтичних препаратів і 
матеріалів; 
20.42 – Виробництво 
парфумних і косметичних 
засобів; 
81.2 – Діяльність із 
прибирання; 
20.5 Виробництво іншої 
хімічної продукції. 
За потужністю (малі, середні, великі) Середні, великі 
За масштабом виробництва (одиничні, серійні, 
масові) 
Серійні, масові 
За рівнем спеціалізації (вузькопрофільні, 
багатопрофільні, комбіновані) 
Вузькопрофільні 
За ресурсами, що споживаються (працемісткі, 
матеріаломісткі, капіталомісткі, інформація) 
Матеріаломісткі 
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Продовж. табл. 6.8. 
1 2 
За чисельністю персоналу (малі, середні, 
великі) 
 Середні, великі 
За сферою діяльності (виробничі, комерційні, 
фінансові, посередницькі, страхові…) 
Виробничі 
За приналежністю капіталу і контролю 
(національні, іноземні, спільні, 
багатонаціональні…) 
Національні, іноземні 
За географічним розташуванням Україна, Европа 
За віддаленістю органів управління 
(національні, міжнародні, офшорні, 
транснаціональні…) 
Національні, міжнародні 
За характером господарської діяльності 
(промислові, сільськогосподарські, 
транспортні, будівельні, фінансово-кредитні, 
страхові, туристичні, консалтингові…) 
Промислові 
За рівнем технологічної цілісності (провідні, 
дочірні, філії…) 
Провідні, філії 
За долею іноземного капіталу (з іноземними 
інвестиціями (більше 10%), іноземне 
підприємство) 
З іноземними інвестиціями, 
іноземне підприємство 
За формою статутного каптіалу (унітарні, 
корпоративні) 
Корпоративні 
За організацією виробничих процесів 
(періодичні, безперервні) 
Безперервні 
За роботою протягом року (сезонні, 
позасезонні) 
Позасезонні 
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Продовж. табл. 6.8. 
1 2 
За географічним розташуванням на території 
України 
м. Київ 
За наявністю вільних оборотних засобів Виробниче, діюче 
За динамікою розвитку регіону розташування: 
 Регіон; 
 Чисельність населення; 
 Динаміка росту регіону 
 Структура регіону 
 Правові обмеженні торгівлі 
Київ; 
2 884 000 чол. (2017 р); 
Коефіціент росту регіону – 
16,4%; 
м. Київ, столиця 
 
Таблиця 6.9. Клієнт та його потреби 
Категорія клієнтів Потреби, які він задовольняє за допомогою нашої 
продукції 
Виробники косметичних 
засобів 
Потреба у дезінфекції приміщень, де 
вироблятиметься продукція, застосування в 
якості консерванту у складі продукції 
Виробники фармацевтичної 
продукції 
Потреба у дезінфекції приміщень, де 
вироблятиметься продукція, застосування в 
якості консерванту у складі продукції 
Клінінгові фірми Надання послуг щодо дезінфекції приміщень, 
використання продукції для боротьби з 
грибковими зараженнями на поверхні інтер’єру 
приміщень 
Виробники протигрибкових 
комплексних засобів 
Створення власної продукції на основі нашої 
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Оцінка ринкових позицій інноваційної розробки 
Таблиця 6.10. Карта бізнес проектів виконання стартап-проекту. 
Стадія 
реалізації 
процесу 
Бізнес-процеси Характеристики 
Задіяні ресурси Орієнтована 
тривалість 
проіесу 
Верхня 
межа фін. 
витрат, грн 
1 2 3 4 5 
Розробка 
ідеї 
Масштабування з 
лабораторного 
виробництва на 
промислове 
5 ос, 
комп’ютерне 
устаткування, 
лабораторне 
устаткування 
30 днів 30 000 
Розробка 
нормативної 
документації 
2 ос, 
комп’ютерне 
устаткування 
5 днів 5 000 
Вибір і розробка 
маркетингової 
стратегії 
2 ос, 
комп’ютерне 
устаткування 
10 днів 5 000 
Реалізація 
ідеї 
Закупівля сировини, 
обладнання, пошук 
приміщення і його 
оренда 
1 ос, 
комп’ютерне 
устаткування 
15 днів 700 000 
Запуск 
маркетингової 
кампанії 
1 ос, 
комп’ютерне 
устаткування 
5 днів 30 000 
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Продовж. табл. 6.10 
1 2 3 4 5 
Масова 
реалізація 
Прийняття 
замовлень від 
клієнтів 
(заключення 
договору) 
2 ос, 
комп’ютерне 
устаткування 
0,5 днів - 
Виконання 
замовлення 
10 ос, 
комп’ютерне 
устаткування, 
промислове 
устаткування 
30 днів 300 000 
Відправка партії 
замовнику 
1 ос, 
комп’ютерне 
устаткування 
1-30 днів 
(залежить від 
розташування 
підприємства-
замовника) 
10 000 
Закриття 
або 
продаж 
проекту 
Продаж обладнання 
та залишку 
продукції зі складу 
3 ос, 
комп’ютер 
14 днів 3 000 
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Таблиця 6.11. Системний аналіз бізнес-процесів стартап-проекту 
Функції 
Елементи 
Р
о
зр
о
б
н
и
к
 
Х
ім
ік
-с
и
н
те
ти
к
 
М
ен
ед
ж
ер
 
М
ар
к
ет
о
л
о
г 
П
о
ст
ач
ал
ьн
и
к
и
 
С
п
о
ж
и
ва
ч
і 
Розробка ідеї стартап-проекту + +  +   
Реалізація ідеї +  + + + + 
Масова реалізація + +     
Закриття або продаж проекту +  +    
 
Аналіз джерел та моделей фінансування проекту 
 
На початкових етапах розвитку нашого проекту для отримання 
необхідних коштів треба буде шукати інвесторів та брати кредит у банку. Після 
отримання перших замовлень клієнтами буде сплачена передоплата яка дасть 
змогу виплачувати кредит та відсотки інвесторам, а решту можна будет 
застосовувати для розширення підприємства. Така модель фінансування була 
обрана через великі початкові витрати на обладнання та реактиви, які просто не 
можливо придбати за власні кошти. 
Розрахунок вартості стартап-проекту 
Кількість продукції, що виробляється за рік – 620 кг. 
Приміщення – 300 000 грн/рік. 
Обладнання – 1 150 000 грн (145 000 грн/рік) 
Сировина – 147 560 грн/кг (91 487 200 грн/рік). 
  
78 
 
 
 
Таблиця 6.12. Вартість обладнання 
Обладнання (од.) Вартість, грн Норма амортизації Амортизація, 
грн/рік 
Лабораторний 
посуд (300) 
100 000 2 50 000 
Реактор (5) 250 000 10 25 000 
Теплообмінник (5) 200 000 10 20 000 
Препаративний 
хроматограф (2) 
500 000 20 25 000 
Лабораторні 
плитки (10) 
100 000 5 25 000 
Сумма 1 150 000 - 145 000 
 
Таблиця 6.13. Вартість сировини та витратних матеріалів 
Назва Кількість, кг/кг продукції Вартість, грн 
1 2 3 
Боргідрид натрію 3 18 000 
Метиленхлорид 50 1 100 
ТГФ 20 5 800 
Спирт етиловий 20 700 
Тіоніл хлорид 20 10 000 
Магній 7 5 000 
Ортоефір 20 20 000 
Діетиловий ефір 15 20 000 
 
Сульфатна кислота 1 60 
Малоновий ангідрид 2 2 000 
Піперидин 0,1 90 
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Продовж. табл. 6.13 
1 2 3 
Оцтова кислота 0,1 10 
ДМСО 20 500 
Бензол 50 7 500 
Фосфорна кислота 60 2 200 
Фосфороксид 90 6 500 
Альдегіди 6 20 000 
Аміни 4 13 000 
Сульфенілхлориди 3 15 000 
Літію хлорид 0,1 100 
Сума - 147 560 
 
Витрати на електроенергію за рік – 105 000 грн. 
 Вел = 250·8·20,5·2,54567 = 104 372,47 = 105 000 грн/рік 
Де 20,5 – кількість кВт енергії за 1 годину, 2,54567 – вартість 1 кВт·год 
електроенергії. 
Витрати на ЗП – 3 733 200 грн. 
Таблиця 6.14. Заробітна плата працівників. 
Посада Кількість ЗП, 
грн/міс 
ЗП (з ЕСВ), 
грн/міс 
ЗП за рік, 
грн 
ЗП·кількість 
працівників 
Менеджер 3 15 000 18 300 219 600 658 800 
Маркетолог 2 15 000 18 300 219 600 439 200 
Хімік-
синтетик 
10 18 000 21 960 263 520 2 635 200 
Сума - - - - 3 733 200 
 
Основні фонди: Приміщення + Обладнання = 1 450 000 грн. 
Амортизація: Приміщення + Амортизація обладнання = 445 000 грн/рік. 
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Собівартість: Амортизація + Ел. енергія + Сировина + ЗП = 95 770 400 
грн/рік. 
Собівартість 1 кг продукції: 154 468,39 грн. 
Розмір капіталовкладень для масової реалізації: 
Основні фонди + Оборотні засоби(Ел. енергія, ЗП, сировина) = 
= 96 775 400 грн. 
Ціна 1 кг продукції: 200 000 грн. 
Прибуток підприємства за рік: Ціна·Кількість – Собівартість = 28 229 600 
грн/рік. 
Рентабельність: 29,48 %. 
Період повернення капіталовкладень: 3,43 роки (приблизно 3 роки і 6 
місяців). 
Розрахунок ціни: 
Конкурентний метод: 200 000 грн/кг 
За точкою беззбитковості: 154 468,39 грн/кг. 
За параметричним методом: 
Цнаша = Цкокнурент Б·(Бнаші/Бконкурент Б) = 150 500·(3,7/3,4) = 163 779,41 грн 
За витратним методом: 
Ц = С + П = 154 468,39 + 38 617,10 = 193 085,49 грн, 
Де П – прибуток, що становить 25% (Бажаний прибуток підприємства). 
Високу ціну одного кілограму продукції компенсує те, що його необхідна 
кількість дуже мала, тому використання його в якості сировини не буде 
значним чином впливати на собівартість продукції, яка з нього вироблятимуть 
підприємства-замовники. 
  
81 
 
 
 
Таблиця 6.15. Аналіз джерел фінансування 
Джерело Переваги Недоліки 
Кредит для 
відкриття бізнесу 
Швидкий спосбі отримання 
великої суми грошей 
Переплата за рахунок високої 
відсоткової ставки 
Інвестори Низька відсоткова ставка у 
вигляді відсотку від доходу 
Для пошуку інвесторів треба 
багато часу і робочий проект 
у тестовому режимі 
Власні 
заощадження 
Відсутність відсовкової 
ставки 
З власних коштів необхідну 
суму грошей змайже 
неможливо зібрати 
Власний фонд 
розвитку 
підприємства 
Відсутність відсовкової 
ставки 
Необхідно мати налагоджене 
виробництво на початковій 
стадії з деяким прибутком 
Гранти Немає необхідності 
повертати гроші 
Мала кількість грошового 
капіталу 
 
Оцінка ризиків та страхування розробки 
Таблиця 6.16 
Види ризиків Ймовірність Вплив 
1 2 3 
Зовнішні ризики 
Вхід нових конкурентів 
на ринок 
Помірна Зниження рівню прибутку 
що призведе до зниження цін 
Отримання дозволів від 
державних установ 
Висока Неможливість розпочати 
виробництво 
Кредитний ризик Висока Ймовірність банкрутства або 
збільшення собівартості 
продукції 
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Продовж. табл. 6.16. 
1 2 3 
Інфляція Висока Знецінення грошових активів 
і прибутку підприємства, 
воно може стати збитковим 
Збільшення податків Помірна Зниження рівню прибутку 
що призведе до зниження цін 
Внутрішні ризики 
Некомпетентність 
керівного персоналу 
Помірна Зниження ефективності 
робочого процесу, що 
призведе до зменшення 
потужності виробництва 
Нестача кадрів Помірна Неможливість виконання 
робіт у запланованій 
потужності або і повна 
неможливість виробляти 
продукцію 
Відсутність нових 
клієнтів 
Дуже висока Відсутність прибутків, 
замороження або 
банкрутство 
Поломка обладнання Помірна Неможливість виконувати 
роботу у запланованій 
потужності, додаткові 
затрати на ремонт/заміну 
обладнання 
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Таблиця 6.17. Управління ризиками. 
Ризик Методи управління 
ризиком 
Приклад 
Відсутність нових 
клієнтів, вхід до ринку 
нових конкурентів 
Скорочення 
(попередження) ризику 
Активний маркетинг, 
реклама 
Кредитний ризик Прийняття ризику Створення резервного 
грошового фонду 
Інфляція, збільшення 
податків 
Скорочення 
(попередження) ризику 
Прогнозування коливань 
макроекономіки та 
моніторинг правового та 
соціально-економічного 
середовища 
Несправність обладнання Прийняття ризику Створення запасу 
резервного обладнання 
 
Висновок. Успіх стартап-проекту в першу чергу залежить від вдалого 
залучення інвестицій у проект та активного маркетингу, що дасть велику 
кількість клієнтів, від грамотного розподілення бюджету проекту та 
моніторингу і прогнозуванню економічної та політичної ситуації в країні. 
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ВИСНОВКИ 
 
Під час виконання магістерської дисертації було досліджено перебіг 
реакції внутрішньо молекулярної електрофільної циклізації α-, β-нафтил- та 
мета-метоксифеніламідів стирилоцтових кислот під дією таких електрофільних 
циклізуючих агентів, як поліфосфорна кислота та арилсульфенілхлориди різної 
будови, а саме фенілсульфеніл хлорид, пара-метилфенілсульфенілхлорид та 
пара-нітрофенілсульфенілхлорид. 
Отрмані результати засвідчують, що вихід бензо- та нафтоазепінонів  
збільшується, при введенні донорних замісників у мета-положення арильного 
амідного фрагменту, що підвищує частковий від’ємний заряд на атомах 
вуглецю у орто-положеннях ароматичного кільця, та при введенні донорних 
замісників у бензольне кільце арилсульфенілхлориду. 
Було одержано похідні бензо- та нафтоазепінонів, деякі з яких виявили 
гарну протигрибкову активність проти грибків Asp. fumigatus K 11 на рівні 
протигрибкової активності препарату «Мікоспор» за виробництва німецької 
фірми Байер Хелскер. 
Виконано стартап-проект за темою магістерської дисертації з 
виробництва даних сполук, розрахунки якого показують, що він є досить 
прибутковим, проте капіталомістким – кількість капіталовкладень, необхідних 
для 1-го року роботи складатиме 96 775 400 грн, але термін їх повернення 
складає близько 3 років і 6 місяців. Рентабельність даного підприємства 
складатиме 29,5 %. 
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checkCIF/PLATON report 
Structure factors have been supplied for datablock(s) v155 
 
THIS REPORT IS FOR GUIDANCE ONLY. IF USED AS PART OF A REVIEW PROCEDURE 
FOR PUBLICATION, IT SHOULD NOT REPLACE THE EXPERTISE OF AN EXPERIENCED 
CRYSTALLOGRAPHIC REFEREE. 
No syntax errors found. CIF dictionary Interpreting this report 
 
Datablock: v155 
 
 
Bond precision: C-C = 0.0024 A Wavelength=0.71073 
 
Cell: 
 
Temperature: 
a=8.767(3) 
alpha=90 
173 K 
b=15.010(5) 
beta=99.815(8) 
c=11.355(4) 
gamma=90 
 
Volume 
Calculated 
1472.4(9) 
 Reported 
1472.3(8) 
 
Space group 
Hall group 
Moiety formula 
P 21/n 
-P 2yn 
C20 H17 N 
 
 
O 
P 21/n 
-P 2yn 
C20 H17 N 
 
 
O 
Sum formula 
Mr 
C20 H17 N 
287.35 
O C20 H17 N 
287.35 
O 
Dx,g cm-3 1.296  1.296  
Z 4  4  
Mu (mm-1) 0.080 0.080 
F000 608.0 608.0 
F000’ 608.24  
h,k,lmax 10,18,13 10,18,13 
Nref 2736 2736 
Tmin,Tmax 0.973,0.988 0.720,0.990 
Tmin’ 0.965  
 
Correction method= # Reported T Limits: Tmin=0.720 Tmax=0.990 
AbsCorr = MULTI-SCAN 
 
Data completeness= 1.000 Theta(max)= 25.495 
 
R(reflections)= 0.0392( 1810) wR2(reflections)= 0.1001( 2736) 
 
S = 1.030 Npar= 203 
 
 
The following ALERTS were generated. Each ALERT has the format 
test-name_ALERT_alert-type_alert-level. 
Click on the hyperlinks for more details of the test 
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Alert level C 
PLAT905_ALERT_3_C Negative K value in the Analysis of Variance ... -2.041 Report 
 
Alert level G 
PLAT793_ALERT_4_G Model has Chirality at C4 (Centro SPGR)  R Verify 
PLAT883_ALERT_1_G No Info/Value for _atom_sites_solution_primary . Please Do ! 
PLAT978_ALERT_2_G Number C-C Bonds with Positive Residual Density. 2 Info 
 
0 ALERT level A = Most likely a serious problem - resolve or explain 
0 ALERT level B = A potentially serious problem, consider carefully 
1 ALERT level C = Check. Ensure it is not caused by an omission or oversight 
3 ALERT level G = General information/check it is not something unexpected 
 
1 ALERT type 1 CIF construction/syntax error, inconsistent or missing data 
1 ALERT type 2 Indicator that the structure model may be wrong or deficient 
1 ALERT type 3 Indicator that the structure quality may be low 
1 ALERT type 4 Improvement, methodology, query or suggestion 
0 ALERT type 5 Informative message, check 
 
 
 
It is advisable to attempt to resolve as many as possible of the alerts in all categories. Often the minor 
alerts point to easily fixed oversights, errors and omissions in your CIF or refinement strategy, so 
attention to these fine details can be worthwhile. In order to resolve some of the more serious 
problems it may be necessary to carry out additional measurements or structure refinements. However, 
the purpose of your study may justify the reported deviations and the more serious of these should 
normally be commented upon in the discussion or experimental section of a paper or in the 
"special_details" fields of the CIF. checkCIF was carefully designed to identify outliers and unusual 
parameters, but every test has its limitations and alerts that are not important in a particular case may 
appear. Conversely, the absence of alerts does not guarantee there are no aspects of the results needing 
attention. It is up to the individual to critically assess their own results and, if necessary, seek expert 
advice. 
 
Publication of your CIF in IUCr journals 
 
A basic structural check has been run on your CIF. These basic checks will be run on all CIFs 
submitted for publication in IUCr journals (Acta Crystallographica, Journal of Applied 
Crystallography, Journal of Synchrotron Radiation); however, if you intend to submit to Acta 
Crystallographica Section C or E or IUCrData, you should make sure that full publication checks are 
run on the final version of your CIF prior to submission. 
 
Publication of your CIF in other journals 
 
Please refer to the Notes for Authors of the relevant journal for any special instructions relating to 
CIF submission. 
 
 
PLATON version of 03/05/2019; check.def file version of 29/04/2019 
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8-метокси-4-(фенілсульфаніл)-5-(4-фторофеніл)-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-
бензазепін-1-он (3.2 а).  
Вихід 60%, температура плавлення 150-153 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3218 (N-
H), 1676 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,56-2,62 м (1Н, С
3Н), 2,69-2,76 
м (1Н, С3Н), 3,77 с (3Н ОСН3), 4,08-4,15 м (1Н, Н
4
), 4,21-4,23 м (1Н, Н5), 6,53 с 
(1Наром), 6,60-6,62 м (1Наром), 6,77 д (1Наром, J = 8,8 Гц), 7,06-7,08 м (2Наром), 7,26-
7,43 м (7Наром), 8,18 с (1Н, NH). Мас-спектр: m/z 394 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 70,20; Н 5,11; N 3,54; S 8,12. C23H20FNO2S. Вирахувано, %: 
С 70,21; Н 5,12; N 3,56; S 8,15. M 393,48. 
4-(4-метилфенілсульфаніл)-8-метокси-5-(2-фторофеніл)-1,3,4,5-
тетрагідро-2Н-бензазепін-2-он (3.2 б).  
Вихід 54%, температура плавлення 198-200 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3178 (N-
H), 1671 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,30 с (3Н, СН3), 2,60-2,74 м 
(2Н, С3Н2), 3,76 с (3Н ОСН3), 4,13-4,19 м (1Н, Н
4
), 4,46-4,49 м (1Н, Н5), 6,54 с 
(1Наром), 6,58 д (1Наром, J = 9,2 Гц), 6,76 д (1Наром, J = 8,0 Гц), 7,07-7,09 м (3Наром), 
7,19-7,22 м (1Наром), 7,32-7,41 м (4Наром), 7,62 с (1Н, NH). Мас-спектр: m/z 408 
[M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 70,71; Н 5,42; N 3,39; S 7,83. C24H22FNO2S. Вирахувано, %: 
С 70,74; Н 5,44; N 3,44; S 7,87. M 407,50. 
4-(4-метилфенілсульфаніл)-8-метокси-5-(4-фторофеніл)-1,3,4,5-
тетрагідро-2Н-бензазепін-2-он (3.2 в).  
Вихід 46%, температура плавлення 129-131 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3213 (N-
H), 1678 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,31 с (3Н, СН3), 2,56-2,67 м 
(2Н, С3Н2), 3,76 с (3Н ОСН3), 4,03-4,11 м (1Н, Н
4
), 4,16-4,22 м (1Н, Н5), 6,54 с 
(1Наром), 6,59-6,62 м (1Наром), 6,74-6,77 м (1Наром), 7,06-7,12 м (4Наром), 7,21-7,35 
м (1Наром), 7,57 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 21,13 (СН3), 38,51 
(С3), 49,86 (С5), 53,20 (С4), 55,67 (ОСН3), 107,88 (С
9), 110,31 (С7), 115,73 д 
(2Саром-F, 
2
J 28,9 Гц), 126,50 (С5а), 130,29 (С6), 130,53 (Саром), 130,82 (Саром), 
131,13 д (2Саром-F, 
3
J 10,1 Гц), 132,81 (2Саром), 136,85 (Саром), 137,50 (Саром), 
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139,77 (С9а), 158,94 (С8), 161,74 д (Саром-F, 
1
J 246,5 Гц), 170,59 (С2). Мас-спектр: 
m/z 408 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 70,72; Н 5,43; N 3,39; S 7,84. C24H22FNO2S. Вирахувано, %: 
С 70,74; Н 5,44; N 3,44; S 7,87. M 407,50. 
4-(4-метилфенілсульфаніл)-8-метокси-5-(4-трет-бутилфеніл)-1,3,4,5-
тетрагідро-2Н-бензазепін-2-он (3.2 г).  
Вихід 68%, температура плавлення 130-133 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3208 (N-
H), 1680 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 1,32 с (9Н С(СН3), 2,31 с (3Н, 
СН3), 2,57-2,72 м (2Н, С
3Н2), 3,77 с (3Н ОСН3), 4,18-4,22 м (2Н, Н
4
 + Н5), 6,52 с 
(1Наром), 6,60-6,63 м (1Наром), 6,83 д (1Наром J = 9,2 Гц), 7,09 д (2Наром J = 7,2 Гц), 
7,16 д (2Наром J = 8,0 Гц), 7,34-7,37 м (4Наром), 7,54 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, 
CDCl3, δ, м.ч.: 21,30 (СН3), 31,53 (3СН3 t-But), 34,63 (Ct-But), 38,46 (С
3
), 50,81 (С5), 
53,93 (С4), 55,57 (ОСН3), 107,93 (С
9
), 110,98 (С7), 125,68 (2Саром), 127,03 (С
5a
), 
128,20 (2Саром), 129,99 (2Саром), 130,46 (Саром), 131,51 (С
6), 134,17 (2Саром), 137,09 
(Саром), 138,08 (Саром), 138,15 (С
9а
), 150,04 (Саром), 159,21 (С
8), 171,77 (С2). Мас-
спектр: m/z 446 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 75,46; Н 7,00; N 3,12; S 7,19. C28H31NO2S. Вирахувано, %: 
С 75,47; Н 7,01; N 3,14; S 7,20. M 445,62. 
4-(4-метилфенілсульфаніл)-5-фенілдигідрофуран-2(3Н)-он (3.4 а). 
Вихід 28%, масло. ІЧ-спектр, ν, см-1: 1781 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, 
δ, м.ч.: 2,36 с (3Н, СН3), 2,60-2,68 м (1Н, С
3Н), 2,95-3,03 м (1Н, С3Н),  3,71-3,79 
м (1Н, Н4), 5,33 д (1Н, Н5 J = 5,1 Гц ), 7,14-7,17 м (2Наром), 7,28-7,37 м (7Наром). 
Спектр ЯМР 13С, CDCl3, δ, м.ч.: 21,19 (СН3), 35,31 (С
4), 50,22 (С3), 85,05 (С5), 
125,16 (2Саром), 127,59 (Саром), 128,80 (2Саром), 130,25 (2Саром), 136,50 (Саром), 
137,49 (Саром), 139,18 (Саром), 174,34 (С
2). Мас-спектр: m/z 285 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 71,60; Н 5,61; S 11,23. C17H16O2S. Вирахувано, %: С 71,80; 
Н 5,61; S 11,28. M 284,37. 
4-(4-нітрофенілсульфаніл)-5-фенілдигідрофуран-2(3Н)-он (3.4 б). 
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Вихід 32%, масло. ІЧ-спектр, ν, см-1: 1782 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, 
δ, м.ч.: 2,71-2,74 м (1Н, С3Н), 3,19-3,23 м (1Н, С3Н), 4,01-4,02 м (1Н, Н4), 5,35 д 
(1Н, Н5 J = 6,0 Гц), 7,31-7,38 м (7Наром), 8,06 д (2Наром J = 9,2 Гц). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 35,88 (С
4), 48,63 (С3), 85,59 (С5), 124,37 (2Саром), 125,75 
(2Саром), 129,17 (2Саром), 129,36 (2Саром), 129,44 (Саром), 137,83 (Саром), 142,74 
(Саром), 146,49 (Саром), 173,19 (С
2). Мас-спектр: m/z 316 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 60,92; Н 4,13; N 4,39, S 10,11. C16H13NO4S. Вирахувано, %: 
С 60,94; Н 4,16; N 4,44, S 10,17. M 315,35. 
4-(4-нітрофенілсульфаніл)-5-(2-фторофеніл)дигідрофуран-2(3Н)-он (3.4 
в). 
Вихід 30%, масло. Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,61-2,65 м (1Н, С
3Н), 
2,94-3,02 м (1Н, С3Н), 3,70-3,77 м (1Н, Н4), 5,41 д (1Н, Н5 J = 8,8 Гц), 7,13-7,18 м 
(2Наром), 7,24-7,25 м (3Наром), 7,34-7,37 м (3Наром J = 9,2 Гц). Мас-спектр: m/z 334 
[M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 57,60; Н 3,59; N 4,09, S 9,53. C16H12FNO4S. Вирахувано, %: 
57,65; Н 3,63; N 4,20, S 9,62. M 333,34. 
5-феніл-4-(фенілсульфаніл)-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафто[1,2 b]азепін-2-он 
(3.5 a). 
Вихід 57%, температура плавлення 164-167 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3434, 
3356 (N-H), 1675 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, ДМСО-d6, δ, м.ч.: 2,60-2,64 м (1Н, 
С3Н), 2,69-2,74 м (1Н, С3Н2), 4,36 д (1Н, Н
5
, J = 13,2 Гц), 4,71-4,77 м (1Н, Н4), 
6,94 д (1Наром, J = 8,7 Гц), 7,25-7,56 м (11Наром), 7,65 д (2Наром J = 9,0 Гц), 7,87 д 
(1Наром J = 8,4 Гц), 8,12 д (1Наром J = 8,4 Гц), 10,21 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, 
ДМСО-d6, δ, м.ч.: 25,95 (С
3), 51,25 (С5), 52,76 (С4), 123,37 (Саром), 125,40 (Саром), 
126,81 (Саром), 126,88 (Саром), 127,42 (Саром), 127,70 (Саром),128,29 (Саром), 129,14 
(2Саром), 129,45 (Саром), 129,67 (Саром), 131,62 (2Саром), 131,89 (Саром), 133,06 
(Саром), 133,92(2Саром), 134,81 (Саром), 136,67 (Саром), 139,24 (Саром),140,08 (Саром), 
170,94 (С2). Мас-спектр: m/z 396 [M+1]+. 
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Знайдено, %: С 78,91; Н 5,32; N 3,50, S 8,09. C26H21NOS. Вирахувано, %: 
78,95; Н 5,35; N 3,54, S 8,11. M 395,52. 
4-(4-метилфенілсульфаніл)-5-феніл-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафто[1,2 
b]азепін-2-он (3.5 б). 
Вихід 74%, температура плавлення 126-129 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3428, 
3350 (N-H), 1678 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,34 с (СН3), 2,66-2,71 м 
(2Н, С3Н), 4,36-4,40 м (1Н, Н5), 4,50-4,52 м (1Н, Н4), 7,07-7,28 м (4Наром), 7,38-
7,51 м (6Наром), 7,53-7,65 м (4Наром), 7,82-7,89 (1Наром), 8,00 с (1Н, NH). Спектр 
ЯМР 13С, CDCl3, δ, м.ч.: 21,17 (СН3), 38,41 (С
3), 48,24 (С5), 54,83 (С4), 121,42 
(Саром), 125,50 (Саром), 126,11 (Саром), 126,52 (Саром), 126,92 (Саром), 127,17 
(Саром),127,22 (Саром), 127,39 (Саром), 128,36 (Саром), 128,79 (2Саром), 129,95 (Саром), 
130,18 (Саром), 130,26 (Саром), 132,04(Саром), 132,37 (Саром), 133,06 (Саром), 134,07 
(Саром),134,24 (Саром), 138,21 (Саром), 139,56 (Саром), 170,94 (С
2). Мас-спектр: m/z 
410 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 79,15; Н 5,61; N 3,39, S 7,80. C27H23NOS. Вирахувано, %: 
79,18; Н 5,66; N 3,42, S 7,83. M 409,54. 
1-(4-фторофеніл)-2-(фенілсульфаніл)-1,2,3,5-тетрагідро-4Н-нафто[2,1 
b]азепін-4-он (3.6 a). 
Вихід 49%, температура плавлення 105-107 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3411, 
3238 (N-H), 1669 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,67-2,71 м (2Н, С
3Н2), 
4,64-4,68 м (1Н, Н2), 5,40 с (1Н, Н1) 6,84-6,88 м (1Наром), 7,00-7,02 м (2Наром), 
7,07-7,08 м (2Наром), 7,14-7,16 м (1Наром), 7,29-7,33 м (1Наром), 7,42-7,45 м 
(2Наром), 7,50-7,62 м (1Наром), 7,80-7,89 (4Наром), 8,04 д (1Наром, J = 6,8 Гц),  8,24 с 
(1Н, NH). Спектр ЯМР 13С, CDCl3, δ, м.ч.: 39,23 (С
3), 45,48 (С1), 50,45 (С2), 
115,22 (Саром), 122,13 (Саром), 123,13 (Саром), 123,42 (Саром), 125,40 (Саром), 127,57 
(С11а), 127,84 (Саром), 128,43 (Саром), 128,51(Саром), 128,60 (2Саром), 128,89 (Саром), 
129,01 (2Саром), 129,41 (2Саром), 129,67(Саром), 131,62 (2Саром), 132,09 (Саром), 
133,79 (Саром),134,59 (Саром), 137,70 (С
5а
), 160,44 (Саром), 172,14 (С
4). Мас-спектр: 
m/z 414 [M+1]
+
. 
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Знайдено, %: С 75,50; Н 4,81; N 3,35, S 7,72. C26H20FNOS. Вирахувано, %: 
75,52; Н 4,88; N 3,39, S 7,75. M 413,51. 
2-(4-метилфенілсульфаніл)-1-феніл-1,2,3,5-тетрагідро-4Н-нафто[2,1 
b]азепін-4-он (3.6  б). 
Вихід 74%, температура плавлення 160-161 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3426, 
3228 (N-H), 1666 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,35 с (3Н, СН3), 2,61-
2,83 м (2Н, С3Н2), 4,64-4,66м (1Н, Н
2), 5,44 с (1Н, Н1), 7,07 д (2Наром, J = 8,7 Гц), 
7,13-7,20 м (6Наром), 7,36 д (2Наром, J = 8,1 Гц),  7,42 с (1Н, NH), 7,49-7,58 м 
(2Наром), 7,83-7,90 м (2Наром), 8,10 д (1Наром, J = 8,1 Гц). Спектр ЯМР 
1Н, ДМСО-
d6, δ, м.ч.: 2,30 с (3Н, СН3), 2,37-2,70 м (2Н, С
3Н2), 4,73-4,82 м (1Н, Н
2), 5,29 с 
(1Н, Н1), 7,06 д (2Наром, J = 6,9 Гц), 7,11-7,29 м (6Наром), 7,43 д (2Наром, J = 7,3 
Гц), 7,46-7,60 м (2Наром), 7,90 д (1Наром, J = 8,9 Гц), 7,93 д (1Наром, J = 7,7 Гц) 7,99 
д (1Наром, J = 8,0 Гц), 9,75 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 21,16 
(СН3), 38,38 (С
3), 46,10 (С1), 50,63 (С2), 122,13 (Саром), 123,65 (Саром), 125,40 
(Саром), 126,61 (Саром), 127,11 (2Саром), 127,44 (С
11а
), 128,47 (2Саром), 128,76 (Саром), 
129,44(Саром), 130,12 (2Саром), 130,24 (Саром), 131,54 (Саром), 132,76 (2Саром), 133,96 
(Саром), 134,69 (Саром), 138,08 (Саром), 142,09 (С
5а
), 172,06 (С4). Мас-спектр: m/z 
410 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 79,12; Н 5,61; N 3,39, S 7,82. C27H23NOS. Вирахувано, %: 
79,18; Н 5,66; N 3,42, S 7,83. M 409,54. 
2-(4-метилфенілсульфаніл)-1-(4-фторофеніл)-1,2,3,5-тетрагідро-4Н-
нафто[2,1 b]азепін-4-он (3.6  в). 
Вихід 90%, температура плавлення 140-143 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3434, 
3221 (N-H), 1670 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,36 с (3Н, СН3), 2,71-
2,83 м (2Н, С3Н2), 4,59-4,61 м (1Н, Н
2), 5,40 с (1Н, Н1), 6,88-6,91 м (2Наром), 7,04-
7,05 м (2Наром), 7,15-7,18 м (3Наром), 7,37-7,40 м (2Наром), 7,52-7,57 м (2Наром), 
7,85-7,91 м (3Наром), 8,05 д (1Наром, J = 8,4 Гц), 8,13 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, 
CDCl3, δ, м.ч.: 21,16 (СН3), 38,64 (С
3), 45,49 (С1), 50,99 (С2), 115,26 д (2Саром-F 
2
J 
= 21,4 Гц), 122,14 (Саром), 123,47 (Саром), 125,48 (Саром), 126,95 (Саром), 127,50 
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(Саром), 128,66 д (2Саром-F 
3
J = 8,8 Гц), 128,85 (Саром), 129,59(Саром), 130,10 (Саром), 
130,16 (2Саром), 131,57 (Саром), 132,76 (2Саром), 133,81 (Саром), 134,73 (Саром), 
137,83 д (2Саром-F 
4
J = 2,5 Гц), 138,18 (Саром), 161,39 д (2Саром-F 
1
J = 245,1 Гц), 
172,20 (С4). Мас-спектр: m/z 428 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 75,81; Н 5,14; N 3,24, S 7,45. C27H22FNOS. Вирахувано, %: 
75,85; Н 5,19; N 3,28, S 7,50. M 427,53. 
1-(4-метилфеніл)-2-(4-метилфенілсульфаніл)-1,2,3,5-тетрагідро-4Н-
нафто[2,1 b]азепін-4-он (3.6  г). 
Вихід 55%, температура плавлення 132-134 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3437, 
3215 (N-H), 1671 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,25 с (3Н, СН3), 2,35 с 
(3Н, СН3), 2,61-2,85 м (2Н, С
3Н2), 4,60-4,65м (1Н, Н
2), 5,40 с (1Н, Н1), 6,93-7,04 
м (4Наром), 7,13-7,16 м (2Наром,), 7,24 с (1Н, NH), 7,35-7,38 м (2Наром), 7,48-7,58 м 
(2Наром), 8,08-8,12 м (1Наром). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 20,89 (СН3), 21,14 
(СН3), 38,51 (С
3), 45,73 (С1), 50,53 (С2), 122,00 (Саром), 123,68 (Саром), 125,41 
(Саром), 126,94 (2Саром), 127,43 (Саром), 128,74 (Саром), 129,16 (2Саром), 129,38 
(Саром), 130,10 (2Саром), 130,28 (Саром), 131,53 (Саром), 132,69 (2Саром), 133,99 
(Саром), 134,42(Саром), 136,20 (Саром), 138,02 (Саром), 139,03 (Саром), 171,78 (С
4
). 
Мас-спектр: m/z 424 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 79,32; Н 5,91; N 3,28, S 7,55. C27H22FNOS. Вирахувано, %: 
79,40; Н 5,95; N 3,31, S 7,57. M 423,57. 
5-феніл-8-метокси-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-бензазепін-2-он (4.1 а). 
Вихід 58%, температура плавлення 186-188 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3167, 
2895 (N-H) 1674 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,46-2,55 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 3,76 с (3Н, ОСН3), 4,30-4,34 м (1Н, Н
5
), 6,53-6,58 м (2Наром), 6,66-6,68 м 
(1Наром), 7,26-7,31 м (3Наром), 7,35-7,39 м (2Наром), 7,49 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 32,83 (С
3), 33,68 (С4), 44,53 (С5), 55,44 (ОСН3), 107,72 (С
9
), 
110,92 (С7), 127,00 (С5а), 128,60 (2Саром), 128,84 (2Саром), 129,69 (С
6
), 137,81 
(Саром), 141,29 (С
9а
), 158,72 (С8), 174,73 (С2). Мас-спектр: m/z 268 [M+1]+. 
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Знайдено, %: С 76,34; Н 5,40; N 5,20. C17H17NO2. Вирахувано, %: С 76,38; 
Н 6,41; N 5,24. M 267,32. 
5-(4-фторофеніл)-8-метокси-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-бензазепін-2-он (4.1 б). 
Вихід 48%, температура плавлення 194-197 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3178, 
2866 (N-H) 1671 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,40-2,54 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 3,78 с (3Н, ОСН3), 4,29-4,33 м (1Н, Н
5
), 6,53-6,64 м (3Наром), 7,03-7,08 м 
(2Наром), 7,20-7,21 м (2Наром), 7,47 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 
32,76 (С3), 33,85 (С4), 43,79 (С5), 55,47 (ОСН3), 107,79 (С
9), 110,95 (С7), 115,42 д 
(2Саром-F, J 18,8 Гц), 128,82 (С
5а
), 129,49 (С6), 130,21 д (2Саром-F, J 10,0 Гц), 
136,97 д (2Саром-F, J 3,8 Гц), 137,87 (С
9а
), 158,82 (С8), 174,62 (С2). Мас-спектр: 
m/z 286 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 71,54; Н 5,63; N 4,90. C17H16FNO2. Вирахувано, %: С 
71,56; Н 5,65; N 4,91. M 285,31. 
5-(4-метилфеніл)-8-метокси-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-бензазепін-2-он (4.1 з). 
Вихід 40%, температура плавлення 180-185 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3200, 
2956 (N-H) 1675 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,36 с (СН3), 2,43-2,55 м 
(4Н, С3Н, С4Н), 3,76 с (3Н, ОСН3), 4,27-4,30 м (1Н, Н
5
), 6,54-6,59 м (2Наром), 
6,67-6,70 м (1Наром), 7,14-7,19 м (4Наром), 7,67 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, 
CDCl3, δ, м.ч.: 21,07 (СН3), 32,89 (С
3), 33,86 (С4), 44,12 (С5), 55,28 (ОСН3), 
107,51 (С9), 110,92 (С7), 128,71 (2Саром), 129,22 (С
5а), 129,28 (2Саром), 129,64 (С
6
), 
136,57 (С9а), 137,93 (Саром), 138,24 (Саром), 158,68 (С
8
), 174,97 (С2). Мас-спектр: 
m/z 282 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 76,80; Н 6,79; N 4,96. C18H19NO2. Вирахувано, %: С 76,84; 
Н 6,81; N 4,98. M 281,35. 
5-(4-фторофеніл)-1-(4-метоксифеніл)піролідин -2-он (4.2 б). 
Вихід 30%, температура плавлення 184-187 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3234, 
3180 (N-H), 1673 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,40-2,58 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 3,76 с (3Н, ОСН3), 4,94-4,96 м (1Н, Н
5
), 6,50-6,54 м (1Наром), 6,69-6,71 м 
(1Наром), 6,87-6,91 м (2Наром), 7,03-7,07 м (2Наром), 7,17-7,26 м (2Наром), 7,36 с (1Н, 
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NH). Спектр ЯМР 13С, CDCl3, δ, м.ч.: 32,80 (С
3), 33,93 (С4), 37,63 (С5), 55,45 
(ОСН3), 107,20 (Саром), 114,79 (Саром), 114,95 (Саром), 123,52 (Саром), 128,20 (Саром), 
128,64 д (2Саром-F, J 6,29 Гц), 129,43 (Саром), 138,13 (Саром), 139,59 (2Саром-F, J 
2,51 Гц), 158,18 (Саром), 175,31 (С
2). Мас-спектр: m/z 286 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 71,55; Н 5,62; N 4,90. C17H16FNO2. Вирахувано, %: С 
71,56; Н 5,65; N 4,91. M 285,31. 
5-феніл-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафт[1,2-b]азепін-2-он (4.3 д). 
Вихід 66%, температура плавлення 204-206 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3183, 
3052 (N-H) 1660 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,49-2,52 м (2Н, С
3Н), 
2,61-2,75 м (2Н, С4Н), 4,62-4,67 м (1Н, Н5), 6,92 д (1Наром, J = 7,6 Гц), 7,32-7,33 м 
(3Наром), 7,39-7,43 м (2Наром), 7,48-7,52 м (1Наром), 7,56-7,60 м (2Наром), 7,82 д 
(1Наром, J = 9,2 Гц), 7,99 с (1Наром), 8,00 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, 
м.ч.: 32,82 (С3), 34,49 (С4), 45,11 (С5), 121,32 (Саром), 125,70 (Саром), 126,98 (Саром), 
127,16 (Саром), 127,21 (Саром), 128,34 (Саром), 128,69 (Саром), 128,95 (2Саром), 131,94 
(Саром), 132,81 (Саром), 134,32 (Саром), 140,90 (Саром), 175,33 (С
2). Мас-спектр: m/z 
288 [M+1]
+
. 
Знайдено, %: С 83,50; Н 5,95; N 4,86. C20H17NO. Вирахувано, %: С 83,59; 
Н 5,96; N 4,87. M 287,36. 
5-(4-фторофеніл)-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафт[1,2-b]азепін-2-он (4.3 и). 
Вихід 73%, температура плавлення 208-210 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3180, 
3055 (N-H) 1656 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,49-2,52 м (2Н, С
3Н), 
2,58-2,75 м (2Н, С4Н), 4,63-4,66 м (1Н, Н5), 6,89 д (1Наром, J = 6,8 Гц), 7,09-7,12 м 
(2Наром), 7,27-7,31 м (2Наром), 7,51-7,54 м (1Наром), 7,59-7,61 м (2Наром), 7,84 д 
(1Наром, J = 6,4 Гц), 8,01 д (1Наром, J = 6,4 Гц), 8,06 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, 
CDCl3, δ, м.ч.: 32,76 (С
3), 34,66 (С4), 44,39 (С5), 115,53 д (2Саром-F, J = 20,1 Гц), 
121,27 (Саром), 125,46 (Саром), 126,21 д (2Саром-F, J = 10,0 Гц), 127,07 (Саром), 
127,19 (Саром), 128,39 (Саром), 130,34 д (2Саром-F, J = 8,8 Гц), 136,57 (Саром), 136,58 
(Саром), 136,59 (Саром), 160,94 (Саром), 162,87 (Саром), 175,10 (С
2). Мас-спектр: m/z 
306 [M+1]
+
. 
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Знайдено, %: С 78,65; Н 5,26; N 4,57. C20H16FNO. Вирахувано, %: С 78,67; 
Н 5,28; N 4,59. M 305,35. 
5-(4-метилфеніл)-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафт[1,2-b]азепін-2-он (4.3 і). 
Вихід 60%, температура плавлення 235-237 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3290, 
3102 (N-H), 1671 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,39 (3Н, СН3), 2,49-
2,50 м (2Н, С3Н), 2,61-2,73 м (2Н, С4Н), 4,59-4,63 м (1Н, Н5), 6,92-6,95 м (1Наром), 
7,21-7,22 м (4Наром), 7,48-7,52 м (1Наром), 7,56-7,58 м (2Наром), 7,81-7,83 м 
(1Наром), 7,86 с (1Н, NH), 7,97-7,99 м (1Наром). Спектр ЯМР 
13С, ДМСО-d6, δ, 
м.ч.: 21,16 (СН3), 33,24 (С
3
), 34,60 (С4), 44,91 (С5), 123,30 (Саром), 125,39 (Саром), 
125,85 (Саром), 126,38 (Саром), 126,67 (Саром), 127,49 (Саром), 128,26 (Саром), 129,23 
(2Саром), 129,65 (2Саром), 132,79 (Саром), 133,66 (Саром), 134,09 (Саром), 136,48 
(Саром), 138,56 (Саром), 174,24 (С
2). Мас-спектр: m/z 302 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 83,64; Н 6,30; N 4,62. C21H19NO. Вирахувано, %: С 83,69; 
Н 6,35; N 4,65. M 301,38. 
5-феніл-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафт[2,3-b]азепін-2-он (4.5 е). 
Вихід 38%, температура плавлення 222-225 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3220, 
3080 (N-H) 1676 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,52-2,60 м (4Н, С
3Н 
С4Н), 4,51-4,55 м (1Н, Н5), 7,20 с (1Наром), 7,36-7,38 м (4Наром), 7,41-7,45 м 
(3Наром), 7,48 с (1Наром), 7,59 д (1Наром, J = 6,8 Гц), 7,75 д (1Наром, J = 10,0 Гц), 
8,12 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 13С, CDCl3, δ, м.ч.: 32,61 (С
3), 32,69 (С4), 45,07 
(С5), 119,36 (Саром), 125,70 (Саром), 126,44 (Саром), 126,94 (Саром), 127,21 (Саром), 
127,69 (Саром), 127,96 (Саром), 128,72 (2Саром), 129,01 (2Саром), 131,46 (Саром), 
132,33 (Саром), 135,57 (Саром), 136,47 (Саром), 140,90 (Саром), 174,65 (С
2
).  
Спектр ЯМР 1Н, ДМСО-d6, δ, м.ч.: 2,31-2,34 м (4Н, С
3Н С4Н), 4,36-4,42 м 
(1Н, Н5), 7,15 с (1Н, Н6), 7,33-7,37м (4Наром), 7,40-7,46 м (5Наром), 7,50 с (1Н, Н
11
), 
7,62 д (1Наром, J = 8,4 Гц), 7,82 д (1Наром, J = 8,0 Гц), 9,89 с (1Н, NH). Спектр 
ЯМР 13С, ДМСО-d6, δ, м.ч.: 37,44 (С
3), 37,91 (С4), 50,09 (С5), 123,91 (Саром), 
130,51 (Саром), 131,45 (Саром), 132,02 (Саром), 132,15 (Саром), 132,21 (Саром), 132,55 
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(Саром), 133,81 (2Саром), 134,13 (2Саром), 135,54 (Саром), 137,18 (Саром), 141,71 
(Саром), 142,07 (Саром), 146,49 (Саром), 178,14 (С
2). Мас-спектр: m/z 288 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 83,52; Н 5,93; N 4,84. C20H17NO. Вирахувано, %: С 83,59; 
Н 5,96; N 4,87. M 287,36. 
5-(2-фторофеніл)-1,3,4,5-тетрагідро-2Н-нафт[2,3-b]азепін-2-он (4.5 є). 
Вихід 30 %, температура плавлення 213-216 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3219, 
3090 (N-H) 1676 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,48-2,72 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 4,75-4,81 м (1Н, Н5), 7,08-7,13 м (1Наром), 7,18 с (1Наром), 7,25-7,30 м 
(1Наром), 7,35-7,39 м (2Наром), 7,42-7,46 м (1Наром), 7,48-7,52 м (1Наром),  7,60 д 
(1Наром, J = 8,4 Гц), 7,75 д (2Наром, J = 8,4 Гц), 7,85 с (1Н, NH). Спектр ЯМР 
13С, 
CDCl3, δ, м.ч.: 31,86 (С
3
), 32,42 (С4), 38,43 (С5), 116,04 д (Саром-F, J 22,6 Гц), 
119,67 (Саром), 124,27 д (Саром-F, J = 22,6 Гц), 119,67 (Саром), 124,27 д (Саром-F, J = 
3,77 Гц), 125,83 (Саром), 126,54 (Саром), 127,04 (Саром), 127,68 (Саром), 128,02 д 
(Саром-F, J = 13,83 Гц), 128,98 д (Саром-F, J = 8,80 Гц), 129,69 д (Саром-F, J = 3,77 
Гц), 131,54 (Саром), 132,45 (Саром), 134,78 (Саром), 135,23 (Саром), 159,99 (Саром), 
161,96 (Саром), 174,71 (С
2). Мас-спектр: m/z 306 [M+1]+. 
Знайдено, %: С 78,64; Н 5,24; N 4,57. C20H16FNO. Вирахувано, %: С 78,67; 
Н 5,28; N 4,59. M 305,35. 
5-феніл-1-нафтален-2-ілпіролідин -2-он (4.6 е). 
Вихід 26%, температура плавлення 165-168 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3067, 
2865 (N-H), 1680 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,46-2,75 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 5,24-5,28 м (1Н, Н5), 7,01 д (1Наром, J = 8,4 Гц), 7,08-7,11 м (2Наром), 7,13-
7,17 (1Наром), 7,20-7,23 м (2Наром), 7,35-7,39 м (1Наром), 7,41-7,45 м (2Наром), 7,76 д 
(1Наром, J = 8,8 Гц), 7,79-7,85 м (1Наром), 7,95-7,98 м (1Наром). Спектр ЯМР 
13С, 
CDCl3, δ, м.ч.: 29,60 (С
3), 32,10 (С4), 42,14 (С5), 122,14 (Саром), 123,76 (Саром), 
124,96 (Саром), 126,33 (Саром), 127,19 (2Саром), 127,44 (2Саром), 128,55 (2Саром), 
128,71 (Саром), 128,99 (Саром), 131,25 (Саром), 133,14 (Саром), 134,72 (Саром), 143,58 
(Саром), 175,45 (С
2). Мас-спектр: m/z 288 [M+1]+ 
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Знайдено, %: С 83,51; Н 5,94; N 4,84. C20H17NO. Вирахувано, %: С 83,59; 
Н 5,96; N 4,87. M 287,36. 
5-(2-фторофеніл)-1-нафтален-2-ілпіролідин -2-он (4.6 є). 
Вихід 65%, температура плавлення 195-198 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3218, 
2992 (N-H), 1676 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,48-2,72 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 5,49-5,53 м (1Н, Н5), 6,82-6,86 м (1Наром), 6,90-6,94 м (1Наром), 7,03-7,08 м 
(2Наром), 7,13-7,18 м (1Наром), 7,35-7,40 м (2Наром), 7,73-7,78 м (1Наром), 7,84-7,85 
м (2Наром). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 32,48 (С
3), 37,47 (С4), 64,45 (С5), 
115,55 д (Саром-F, J = 22,6 Гц), 121,83 (Саром), 123,54(Саром), 124,27 (Саром), 124,89 
(Саром), 127,30 (Саром), 127,84 (Саром), 128,33 д (Саром-F, J = 7,54 Гц), 128,61 д 
(Саром), 129,34 д (Саром), 129,86 д (Саром-F, J = 5,03 Гц), 130,72 (Саром), 130,83 
(Саром), 130,97 (Саром), 132,98 (Саром), 134,84 (Саром), 175,64 (С
2). Мас-спектр: m/z 
306 [M+1]
+ 
Знайдено, %: С 78,63; Н 5,25; N 4,56. C20H16FNO. Вирахувано, %: С 78,67; 
Н 5,28; N 4,59. M 305,35. 
5-(4-фторофеніл)-1-нафтален-2-ілпіролідин -2-он (4.6 ж). 
Вихід 55%, температура плавлення 199-203 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3220, 
2989 (N-H), 1678 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,44-2,71 м (4Н, С
3Н, 
С4Н), 5,16-5,20 м (1Н, Н5), 6,85-6,869 м (2Наром), 6,97-7,04 м (3Наром), 7,38-7,44 м 
(3Наром), 7,70-7,74 м (1Наром), 7,76-7,81 м (1Наром), 7,88-7,93 м (1Наром). Спектр 
ЯМР 13С, CDCl3, δ, м.ч.: 29,82 (С
3), 32,04 (С4), 41,35 (С5), 115,34 д (2Саром-F, J = 
20,1 Гц), 122,19 (Саром), 123,56 (Саром), 125,04 (Саром), 127,15 (Саром), 128,82 д 
(2Саром-F, J = 5,0 Гц), 128,90 (Саром), 129,12 (Саром), 131,32 (Саром), 132,97 (Саром), 
134,79 (Саром), 139,25 (Саром-F, J = 2,5 Гц), 175,37 (С
2). Мас-спектр: m/z 306 
[M+1]
+ 
Знайдено, %: С 78,62; Н 5,26; N 4,54. C20H16FNO. Вирахувано, %: С 78,67; 
Н 5,28; N 4,59. M 305,35. 
5-(4-метилфеніл)-1-нафтален-2-ілпіролідин -2-он (4.6 ї). 
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Вихід 67%, температура плавлення 196-199 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3065, 
2864 (N-H), 1679 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 2,01-2,08 м (1Н, С
3Н), 
2,27 с (3Н, СН3), 2,63-2,86 (2Н, С
3Н, С4Н), 5,34-5,38 м (1Н, Н5), 7,07-7,10 м 
(2Наром), 7,14-7,16 м (2Наром), 7,35-7,42 м (2Наром), 7,62-7,65 м (1Наром), 7,69-7,73 
м (3Наром), 7,82 с (1Наром). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 21,04 (СН3), 29,38 
(С3), 31,36 (С4), 63,92 (С5), 120,03 (Саром), 121,49 (Саром), 125,37 (Саром), 125,92 
(2Саром), 126,13 (Саром), 127,43 (Саром), 127,82 (2Саром), 128,36 (Саром), 129,67 
(2Саром), 130,87 (Саром), 133,39 (Саром), 135,88 (Саром), 137,50 (Саром), 138,25 (Саром), 
175,06 (С2). Мас-спектр: m/z 302 [M+1]+ 
Знайдено, %: С 83,67; Н 6,33; N 4,62. C21H19NO. Вирахувано, %: С 83,69; 
Н 6,35; N 4,65. M 301,38. 
5-(4-трет-бутилфеніл)-1-нафтален-2-ілпіролідин -2-он (4.6 к). 
Вихід 50%, температура плавлення 152-155 оС. ІЧ-спектр, ν, см-1: 3054, 
2956 (N-H), 1691 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, CDCl3, δ, м.ч.: 1,24 с (9Н, С(СН3)3), 
2,54-2,81 (4Н, С3Н, С4Н), 5,35-5,40 м (1Н, Н5), 7,16-7,18 м (2Наром), 7,25-7,29 м 
(2Наром), 7,35-7,41 м (2Наром), 7,65-7,74м (4Наром), 7,84 с (1H, NH). Спектр ЯМР 
13С, CDCl3, δ, м.ч.: 29,28 (С
4
), 31,27 ((СН3)3), 31,27 (С
3), 34,50 (Сt-But), 63,76 (С
5
), 
119,92 (Саром), 121,46 (Саром), 125,33 (Саром), 125,58 (2Саром), 125,89 (2Саром), 
126,12 (Саром), 127,42 (2Саром), 127,85 (Саром), 128,38 (2Саром), 130,84 (Саром), 
133,44 (Саром), 136,01 (Саром), 138,15 (Саром), 150,66 (Саром), 175,11 (С
2). Мас-
спектр: m/z 344 [M+1]+ 
Знайдено, %: С 83,90; Н 7,32; N 4,05. C24H25NO. Вирахувано, %: С 83,93; 
Н 7,34; N 4,08. M 343,46. 
 
